











川 添 良 幸 教 授 略 摩
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昭 和 4 1 年 3 ナ 1
昭 和 4 5 年 3 j j
昭 和 4 7 年 3 円
昭 千 Π 5 0 郁 3 1 」
昭 手 Π 2 2 年 1 2 j 」  1 6  Π
, ÷ t 1 戌 断 、
教 授
金 属 材 料 研 究 所
職 廉
東 北 学 院 商 等 学 校 卒 業
東 北 入 学 理 学 部 物 鐸 学 第 二 学 科 ・ 京 業
東 北 大 学 大 学 院 理 学 研 究 科 J 京 イ ・ 核 N 学 専 攻 修 上 課 程 修 了
東 北 大 学 人 学 院 理 学 研 究 科 原 f 核 砕 学 専 攻 博 士 課 程 修 了
昭 和 5 0 年 4 刃 来 化 大 学 助 手 教 養 部 採 用
こ の 間 、 昭 和 5 6 年 3 児 ~ 8 月 マ ッ ク ス プ ラ ン ク 研 究 所 研 究 員
昭 和 5 1 年 度 ~ 昭 和 5 5 年 度 東 北 学 院 人 学 コ ヤ 常 勤 淋 師
昭 和 5 6 年 H 打 東 北 大 学 助 教 1 受 恬 帳 処 理 教 育 セ ン タ ー 昇 任
こ の 問 、 伺 教 養 部 、 理 学 部 、 工 学 部 、 お よ び 応 用 情 報 学 研 究 セ ン タ ー


























The Ken Francis Award 亙r成B年8月、 1nl. conf. on our、Norld in concrete
and stl、uctures
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学 会 等 に お け る 活 動
ス ー パ ー S I N E T 推 進 協 議 会 委 員 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 部 会 部 云 長
( 平 成 B 年 度 ~ 平 成 1 8 年 度 )
2 . 日 本 科 学 技 術 情 報 セ ン タ ー 合 金 デ ー タ ベ ー ス 開 発 委 員 云 委 員
( 平 成 3 年 ~ 平 成 1 2 年 )
3 . 通 産 省 名 古 屋 工 業 技 術 研 究 所 ア ト ム ク ラ ス タ ー 委 員 会 委 員
( 平 成 2 年 ~ 平 成 1 0 年 )
4 . 科 学 技 術 庁 原 子 力 用 計 算 科 学 研 究 評 価 委 員 会 委 員
( 平 成 8 年 度 ~ 平 成 1 4 年 度 )
5 . 科 学 技 術 庁 科 学 技 術 会 議 専 問 委 員 会 委 員 ( 平 成 Ⅱ 年 度 ~ 平 成 口 年 度 )
6 . 日 本 金 属 学 会 東 北 支 部 長 ( 平 成 B 年 度 ~ 平 成 1 4 年 度 )
フ .  J S T 科 学 技 術 振 興 調 整 費 審 査 部 会 委 員 ・ ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 分 科 云 委 員 長
( 平 成 1 4 年 度 ~ 平 成 1 6 年 度 )
8 . 興 本 金 属 学 会 評 議 員 ( 平 成 1 4 年 度 ~ 平 成 1 5 年 度 )
9 . 日 本 金 属 学 会 欧 文 誌 編 集 委 員 会 委 員 長 ( 平 成 1 4 年 度 ~ 1 5 年 度 )
1 0 . ナ ノ 学 会 監 事 ( 平 成 1 4 年 度 ~ 平 成 1 5 年 度 )
Ⅱ . ナ ノ 学 会 理 事 ( 平 成 1 6 年 度 ~ 平 成 1 7 年 度 )
1 2 . 文 部 科 学 省 科 学 技 術 ・ 学 術 審 議 会 ( 研 究 計 画 ・ 評 価 分 科 会 ) 委 員
( 平 成 1 5 年 度 ~ 平 成 1 6 年 度 )
B . 文 部 科 学 省 科 学 技 術 ・ 学 術 審 議 会 専 閃 委 員 ( 平 成 1 5 年 度 )
1 4 . 地 球 シ ミ ュ レ ー タ ー 民 問 利 用 課 題 選 択 委 員 会 委 員 長
( 平 成 玲 年 度 ~ 現 在 )
1 5 . イ ン ド 材 料 学 会 ( M R S I ) 名 誉 会 員 ( 平 成 1 4 年 度 ~ 現 在 )
1 6 . ナ ノ 学 会 会 長 ( 平 成 2 0 年 度 ~ 現 在 )
1 7 . 米 国 物 理 学 会 査 読 委 員 等 、 そ の 他 多 数
社 会 に お け る 活 動
1  宮 城 県 大 和 町 道 の 駅 構 想 策 定 委 員 会 委 員 長 ( 平 成 元 年 )
ジ ェ ン ト シ テ ィ プ ロ ジ ェ ク ト 構 想 委 員 長
2 . 秋 田 県 鹿 角 市 鹿 角 イ ン テ リ
( 平 成 2 年 )
3 . 東 北 イ ン テ リ ジ ェ ン ト コ ス モ ス 推 進 協 議 会 、 研 究 者 デ ー タ ベ ー ス 構 築 に
関 す る 学 術 調 査 委 員 会 ・ 委 員 ( 平 成 4 年 度 )
4 . 東 北 イ ン テ リ ジ ェ ン ト コ ス モ ス 推 進 協 議 会 、 産 学 官 共 同 調 査 委 員 云 ' 委
員 ( 平 成 4 年 度 )
5 . 東 北 イ ン テ リ ジ ェ ン ト コ ス モ ス 推 進 協 議 会 、 研 究 者 デ ー タ ベ ー ス ' プ ロ
ト タ イ プ 作 成 委 員 会 ・ 委 員 長 ( 平 成 5 年 度 )
ジ ェ ン ト コ ス モ ス 推 進 恊 議 会 、 情 報 化 推 進 委 員 会 ' 委 員 ( 平









12. Asian consortium on computational Materials science糸且織委員長
(平成12年度~現在)
B.1ntemational conference on lnteⅡigent processing and Manufacturing of
MatehalS幹事(平成8年度~呪在)
14. Advancesin Materials Research編集委員長(ドイツ国Springer社)
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1 . 著 書 ( 章 の み も 含 む ) ・ 編 著 ・ 翻 訳
1 .  p r o c e e d i n g s  o f t h c  s e n d a i  c o n f e r e n c e  o n  E l e c t r o ・  a n d  p h o t o ・ E x c i ( a t i o n s  q 扇 渠 )
1 9 7 フ ,  L a b o r a t o r y  o f N u c l e a r  s c i e n c e ,  T o h o k u  u n i v e r s l t y
Y o s h l y Ⅱ k i  K a 、 v a z o e
2 . 情 報 処 理 演 習 一 F O R T R A N -
培 風 館  1 9 部
奈 良 久 , 川 添 良 幸 , 堀 1 1  進
3 .  p r o c e e d i n g s  o f  3 r d  F r e n c h ・ J a p a n e s e  s y m p o s i u m  o n
" c o m p a r i s o n  o f  N u c l e a r  R e s e a r c h e s  w l t h  E l e c t r o m a g n e t l c
I n t e r m e d i a t e  E n e r g i e s "  q 扇 集 )
M a i s o n  F r a n c o ・ J a p a n a i s e , 1 9 8 3
M .  s a k a i a n d  Y .  K a w a z o e
4 マ イ コ ン に よ る 佶 報 処 理 演 習 一 B A S I C -
培 匝 顎 官  1 9 8 4
奈 良 久 , 川 添 良 幸 , 堀 口 進 , 安 倍 正 人
文 科 系 の た め の 計 算 機 と プ ロ グ ラ ミ ン グ
昭 晃 堂  1 9 8 6
奈 良 久 , 川 添 良 幸
オ フ ィ ス ・ オ ー ト メ ー シ ョ ン ー 思 想 と 実 践 一 ( 番 羽 司 0
共 立 出 版  1 9 8 6
宮 崎 正 俊 , 川 添 良 幸
R a t i o n a l e  o f B e i n 部 ( 編 集 )
X v o r l d  p u b l i s h i n g  c o . 1 9 8 6
石 川 健 三 高 橋 光 一 , 松 崎 久 夫 , 川 添 良 幸
コ ン ビ ュ ー タ 概 説
共 立 出 版  1 9 8 7
宮 崎 正 俊 , 白 鳥 則 郎 , 川 添 良 幸
5
6
N u c l e a r  p h y s i c s
O n




































31 8 .  M a t e r i a l s  D a t a b a s e  l ( キ 扇 集 )
S c i .  R e p .  R I T U ,  s e r i e s  A ,  V 0 1 3 7 ,  N O . 2  ( 東 北 大 学  1 9 9 2 )
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
川 添 良 幸 , 甲 リ 1 1 美 徳 , 小 野 木 之 降
1 9 . 知 の 遅 近  d 扇 集 )
佼 正 出 版  1 9 9 3
則 賀 龍 彦 , 1 1 Π 崎 守 一 , 川 添 良 幸
2 0 .  M a t e r i a l s  D e s i g n  b y  c o m p u l e r  l - p h y s i c s  a n d  c h e l n i s t r y  o f N a n o s c a l e  M a t e r i a l s -
( 編 集 )
S c i .  R e p .  R 1 1 U ,  s e r i e s  A ,  V 0 1 3 8  ( 東 北 大 学  1 9 9 3 )
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
2 1
コ ン ピ ュ ー タ プ ロ グ ラ ミ ン グ
朝 倉 書 店  1 9 9 5
川 添 良 幸 , 青 1 _ 1 _ 1 智 夫
2 2
コ ン ピ ュ ー タ ク ラ フ ィ ッ ク ス
共 立 出 版  1 9 9 5
青 山 智 夫 , 早 川 美 徳 , 川 添 良 幸
2 3 .  M a l e r i a l s  D e s i g n  b y  c o m p u t e r  n  ・ p h a s e  T r a n s i l i o n s ・  4 覇 集 )
S c i .  R e p .  R I T U ,  s e r i e s  A ,  V 0 1 . 4 0  ( 東 北 大 学  1 9 9 5 )
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
2 4
コ ン ピ ュ ー タ ー シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 物 質 科 ・ 学 一 分 子 動 力 学 法 と モ ン テ カ
ノ レ ロ 法 一
共 立 出 版 ( 1 9 9 6 )
川 添 良 幸 , 大 野 か お る , 三 上 益 弘
2 5 .  M a t e r i a l s  D e s i g n  b y  c o m p u t e r  1 1 1 - M i c r o c l u s t e r s - ( 1 肩 集 )
S c i .  R e p .  R 1 丁 U ,  s e r i e s  A ,  V 0 1 . 4 1 ( 東 北 大 学  1 9 9 6 )




27. phase Dlagrams and pl〕ysical propcrties ofNonequilibrium AⅡoys, subvolun〕e A
Nonequilibrium phase Dlagrams ofTernary Am01・phous AⅡoys
Landolt・Boernsleln series,111/37
Springer・verlag U 997)
Y. Ka、vazoe, T. Masumoto, K. suzuki, A.1noue, A.、P. Tsai, J,、Z. YU,
T. Aihara Jr., and T. Nakanomyo
28. Materials Design by computerlv-N11Cleation-(子扇集)
Sci. R叩. RITU, series A, V01.42 (東北大学 1997)




30. Mesoscopic Dynamics offracture (編集)
Springer sel'ies in Advances in Materials Research, V01.1 U 998)
H. Kitagawa, T. Aihara h and Yoshiyuki Kawazoe
4
31. Molecular Dynamics silnulation of Tensile Defonnation in Amorphous zr Ni
AⅡoy
Mesoscopic Dynamics ofFracture d998) PP.76-87
Tomoyasu Aihara, h. and Yoshiyuki Kawazoe
32. program Tunmg for Large・scale simulations in compulaTional Materials science
AdvanceS 血 Materials Research,1 (1998), PP239-248
Hiroshi Mizuse1くi, Ryoji sahara, zhi、Qiang Li, KaoN ohno and
Yoshlyuki Kawazoe
33Matenals Deslgn by computer simulation v-Mesoscopic Dynamics of Fraclure
(編集)
Advanced Materials Research, V01.1 (springcr、verlag,1998)
53 4 .  A n  A Ⅱ 、 E l e c t r o n  F i r s t 、 p r i n c i p l e s  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  M e t h o d  a n d  a  p o s s i b i l i t y  o f
i t s  A P P Ⅱ C a t i o n  t o  A t o m i s t i c a 1 1 y  D l s t o d e d  s y s t e m s
A d Y a n c e s  i "  M a t e r i a l s  R e s e a r c h , 1  ( 1 9 9 8 ) ,  P P 2 ] 0 - 2 1 9
K a o r u  o h n o ,  Y u t a k a  M a T u y a m a ,  H i r o s h i  K a m i y a m a ,  E I Z O  B e l ,
K e i i C 1 1 i r o  s h i g a ,  z h i 、 Q i a n g  L i ,  K e i v a n  E s f a r j a n i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
H .  K i t a g a w a ,  T .  A i 1 1 a r a ,  J r . ,  a n d  Y .  K a w a z o e
3 5 .  A d v a n c e s i n s c a n n i n g p r o b e M i c r o s c o p y  ( 編 集 )
S p r i n g e r  s e r i e s  i n  A d v a n c e s  i n  M a t e r i a l s  R e s e a r c h  v 0 1 2  ( 2 0 0 の
E d i t e d  b y  T .  s a k u r a i  a n d  Y .  x v a t a n a b e
S e r i e s  E d i l o r ・ i n ・ c h i e f ,  Y .  K a 、 v a z o e
3 6 .  T h e o r e t i c a 1 1 n s i g 1 1 t s  i n t o  F U Ⅱ e r e n e s  A d s o r b e d  o n  s u r f a c e s :  c o m p a r i s o n  w i t h  s T M
S t u d i e s
A d " a n c e s  i n  M a t e r i a l s  R e s e a r c h ,  V 0 1 . 2  ( 2 0 0 の ,  P P . 1 1 3 - 1 4 2
K a o N  o h n o  a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
3 7 .  M e s o s c o p i c  w o r k  F u n c t i o n  M e a s u r e m e n t  b y  s c a n n i n g  l u n n e l i n g  M i c r o s c o p y
S p r i n g e r  s e r i e s  i n  A d v a n c e s  i n  M a t e r i a l s  R e s e a r c h ,  V 0 1 . 2  ( 1 9 9 9 ) ,  P P . 2 1 0 - 2 1 9
Y .  H a s e g a w a ,  J .  F .  J i a ,  T .  s a k u r a i ,  Z .  Q .  L i ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a w a 2 0 e
3 8 .  a h  1 π i l i o  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n s  o n  M i c r o c l u s t e r s :  s t r u c t u r e s  a n d  E l e c t r o n l c
P r o p e r t i e s
C l u s t e r  a n d  N a n o m a t e r i a l s ,  s p r i n g e r , ( 2 0 0 1 )  P P . 9 - 8 8
V i j a y  K u m a r ,  K e i v a n  E s f a u a n i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 9 .  c l u s t e r  l n v e s t i g a t i 0 1 1 S  i n  c y c l o d e x t r i n  l n c l u s i o n  c o m p o u n d s :  T h e o r y  a n d
E x p e n m e n t
C l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r i a l s ,  s p r i n g e r , ( 2 0 0 1 )  P P . 1 0 9 ・ B  I
R o d i o n  v l a d i m i r o v i c h  B e l o s l o u d o v , 1 a k e h i s a  Y o s h i n a n , 丁 o h r u  H i w a d a ,
Y o s h i y u k i K a w a z o e ,  K a o N  o h n o  a n d  s h i n i c h i r o  N a g a s a k a
4 0 .  T h e  N a n o s t r u c t u r e  o f C 6 0  p h o t o p o l y m e r s
C l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r i a l s ,  s p r i n g e r , ( 2 0 O D  P P .  B 5 - 1 6 9
J u n  o n o e ,  T o m o n o b u  N a k a y a m a ,  A i k o  N a k a o ,  Y u i c h i  H a s h i ,
Keivan Esfauani, Kaoru ohno, Yoshiyuki Kawazoe, Masakazu Aono and
Kazuo Takeuchi
41. Amorphous and Nanocrysta11ine Materials (編集)
Springer, Advances in MateTials Research, V01.3 (2001)
Yoshiyuki Kawazoe (chiefEditor)
Edilors: A.1noue and K. Hashimoto
42. Electronlc, Transport and Mechanical properties ofcarbon Nanotubes
Cluster and Natnomaterials, springer,(20OD PP.187-220
Kelvan Esfaljani, Amir Abbas Farajian, Yuichi Hashi and Yoshiyuki
Kawazoe
43. compulauonal Materials science-From "h /"1ho to Monte carlo Methods-
Springer series in solid S捻te sciences, V01.129, a999.4)
K. ohno, K. Esfaoani and Y. Ka、vazoe
44. Materials science in static H地h Magnetic Fields、(1扇集)
Springer, Advances in Malerials Research, V01.5 (2002)
Yoshiyuki Kawazoe (chiefEditoo






46.1nleⅡigence in aMaterials、vorld (編集)
Selected papers from lpMM、2001
CRc press(2003)
Editors: J. A. Meech, M. M. veiga, Y. Kawazoe, and s. R. Leclair
47. structure and properties ofAperiodic MalerialS 佐肩集)
Springer, Advances in Materials Research, V01.5 (2003)
Series Editor ln chief, Yoshiyuki Ka、¥azoe
Editors: Y. Kawazoe and Y. waseda
74 8 A d v a n c e s  i n  M a t e r i a l s  R e s e a r c h  v 0 1 . 6 -  F i b e r  c r y s l a l  G r o w t h  f r o m  t h e  M e l t - ( 1 舗
集 )
S p r i n g e r  ( 2 0 0 4 )
S e r i e s  E d i l o r  i n  c h i e f ,  Y O S 1 1 i y 1 1 1 a  K a w a z o e
E d i t o r s  T .  f u k 1 1 d a ,  P .  R u d o l p h ,  a n d  s .  u d a
4 9 .  E l e c t r o n  T T a n s p o r t i n  N a n o s t r u c l u r e d  s y s t e m s - 4 h  / n i l i o  S 山 d y
H a n d b o o k  o f T h e o r e t i c a l  a n d  c o m p u t a l i o n a l  N a n o t e c h n 0 1 0 g y  l o  ( 2 0 0 6 ) ,
A m e r i c a n  s c i e n t i a c  p u b l i s h e r s ,  c h a p t a "  3 ,  P P 2 1 1 - 2 3 8
Y o s h i y u k i  K a w a z o c ,  H i r o s h i  M l z u s e k i ,  R o d i o n  B e l o s l u d o v  a n d  A m i r
F a T a J l a n
5 0 . お も し ろ 科 学 で ち ょ っ と ブ レ イ ク タ イ ム テ ク ノ ク ロ ッ プ ス ] ・ 号 ( 編 集 )
N P 0 科 学 恊 ノ J 学 際 セ ン タ ー ( 2 0 0 6 . Π )
発 行 人 : 川 添 良 女
5 1 .  A C C M S 、 2 :  p r o c e e d i n g s o f 1 1 W s c c o n d  A C C M s  c o n f a e n c e , ( 編 集 )
C o m p u t a t i o n a l  M 飢 e r i a l s  s c i e n c e ,  V 0 1 . 3 6 , ( E l s e v i e r , 2 0 0 6 )
C o n f e r e n c e  i n  N o v o s i b i r s k  a s  G u e s t  E d i t o r s ,  V .  K u m a r .  R .  B e l o s l u d o v ,  V .  R
B e l o s l u d o v ,  a n d  Y .  K a w a z o e
5 2 .  A d v a n c e s  i n  M a l e r i a l s  R e s e a r c h  v 0 1 . フ - c h a r a c t e r i z a t i o n  o f  c o r r o s i o n  p r o d u c t s  o n
S t e e l s u r f a c e s - ( f 扇 集 )
S p r i n g e r  ( 2 0 0 6 )
S e r i e s  E d i t o r  i n  c h i e f ,  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
E d i l o r s  Y .  w a s e d a  a n d  s .  s u z u k i
5 3 . お も し ろ 利 ・ 学 で ち ょ っ と ブ レ イ ク タ イ ム
N P 0 利 ・ 学 恊 ノ J 学 際 セ ン タ ー ( 2 0 0 7 . 4 )
発 行 人 : 川 添 良 幸
5 4 .  o s c i 1 1 a l o r y  c o n v e c t i o n  o f L i c a A I F 6  M e l t  i n  c z o C 1 1 1 ' a l s k i  M o d e l
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C o m p u t e r  A p p l i c a l i o n s t o  M a t e r i a l s  a n d  M o l e c u l a r  s c l e n c e  a n d  E n g m e e r i n g -
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R e c o r d i n g
正 E E  T r a n s .  M a g n . , 2 9 [ 6 ] ( 1 9 9 3 )  P P 3 7 9 0 - 3 7 9 2
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Y o s h i y u k i  K a w a z o c
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P P 2 2 1 - 2 2 4
Y o s h i y u k i K a w a z o c ,  B i n g 、 L m  G U ,  M a r k v a n  s c h i Ⅱ 曾 a a r d e , J l n 晋 Z h i Y u  a n d
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175. st川Ct11re and Energetics ofNeuhal a11d charged Tin clusters
Intemational symposluln on C11恨terAssembled Matedals
Nagoya, Japan (2001.69-1の NO.CC、5
C. Malumder, V. Kumar, H. Mizusekiand Y. Kawazoe
176.Densiw Functional sludy on Fe・Based clusters: Application in Heterogeneous catalysis
Intemational sy1ηPoslum on cluslerAssembled Materials
Nagoya, Japan (2001.6.9-1の NO.CC、6
Rodion v. Belosludov, seiichiTakami, Momoji Kubo, Akira Miyalnoto and
YoshiyukiKawa20e
17フ.Novel Rlng suuctures ofAlnH3n clusters
Intematlonal symposium on cluslerAssembled Materials
Nagoya,japan (2001.69-1の NO.CC・フ
H. Kawan]ura, V. Kumar, Q. sun and Y. Ka、vazoe
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178. S11UcturalModi6Cation of single・、vaⅡed C釘bon Nanotubes by AⅡくaⅡ、FUⅡerene plasma
Irradiatlon
Intemational conference on phenomena in lonized Gases
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G.・H. Joeng, R.1-1a仇keyama, T. Hi鳳ta, K. Tohji, K. Motomiya, Y. Kawazoe and N. sato
179.Thermody11amic Modeling ofHydrog印 Solubility in Fe, C0 即d Ni
Calphad xxl×(Massachusettslnstitute ofTechlwlogy), Abstract
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180.The pattern ofThl'ee・dimensional ThermocapiⅡary convection
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1 別 . G r e e n  a n d
T e 1 η P l a t e
T h e  6 t h  l n l e m a l i o n a l  c h  o n k T e n c e  o n  t h e  s c l e n c e  a n d  T e c h n 0 1 0 g y  o f D i s p l a y  p h o s p h o r s
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M a d r i d ,  s p a i n  ( 2 0 0 1 . 9 3 ・ フ )  P 2 1 9  P S 4 C ・ 6 1
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26th conferencc on our、Norld in concrete & structures
Sing叩ore,(2001.8.27-28) PP.567-572 (1nvited Talk)
R. sakurada, K. Maruyama,1. Kuroshima, H. Takeuchi,jing、zhi Yu a11d
YoshiyukiKawazoe
S. Tslmekawa, K.1Shikawa, H. SU2Uki and Y. Kawazoe
187. How to Realize prediCⅡon ofMaledals proper【ies by computer simulation
ACCMS・1 (Asian cons0丘ium for computational Malerials science)
Ban部10re,1ndia (2001.1129-12.D PP.フ-8 (1nⅥted Talk)
YoshlyukiKawazoe
188. Flrst principles suldies ofNanostr11Ctures ofSⅡicon
ACCMS・1(Asian cons0血Um for computalional Materials science)
B鬮galore,1ndia (2001.H.29-12.1) P21
Q. sun, Q. wang, T. M. Bria'e, V.1くⅡmar, P. Jena and Y. Ka、vazoe
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189.slna11 Tin clusters: An』h・/hlho study ofNeutral and cation clusters
ACCMS・1(Asian consodium for computational Matehals science)
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C. Majumder, V. Kun]ar, H. Mi2Usekiand Y. Kawazoe
190.Anomalous Magnetic Moments ofManganese clusters
ACCMS・1(Asian cons0丘ium fbr computational Matedals science)
B即galore,1ndia (2001.1129-12.1) P36
T. M. Brierc, M. sluiter, V. Kumar and Y. Kawazoe
191. phase Transitions m Ann・chair and zig・zag lype single xvaⅡ Carbon Nanotube cwslals under
Pressure
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1 9 5 . M a g i c  N u m b e r  c l u s t e r s  i n  T r a n s i t i o n  M e t a l  o x l d e  c l u s t e r s
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196. stnlcture and Magnetic propenies ofMagic Fe oxide clusters
IPAp conference serieS 3 (proceedings ofdw lnlemalional symposium oncluster
Assembled Malerials)
Nagoya, Japan (2001.6.9-1の PP.162-164
Qiang sun, Masakisakurai, Qian wang, Kenjsumiyama and YoshiyukiKawa20e
197.Novel Endohedral FU11erene・1ike and cubic caged clusters of silicon: M@si16 and M@siN
(M=Transition Metab
IPAp confヒrence serieS 3 (proceedings ofthe lntemational symposium on cluslel
Assenlbled Materials)
Nagoya, Japan (2001.69-1の PP.165-167
VuayKumarandYoshiyukiKawazoe
198.TransponThrough Dimelized Ga andASAtomicxvlres Deposited on siu0の Sub飢ねte
IPAp conference serieS 3 (proceedings ofthe lntemational symposium on cluster
Assembled Materials)
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AmlrAbbas Fara」1an, Keivan ESぬoani, HirosN Mizusekiand YoshiyukiKawazoe
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IPAp confヒrence serieS 3 (pmceedings ofthe lntemational symposium oncluster
Assembled Materials)
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200.Advanced Malerials Desion by colnpuler simulation Based on lhe Fil'st principles cakulati0鵬
and ModeⅡing
Asla Academic seminar onNew Materials
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Yoshiyuki Kawa20e
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T s u k u b a , j a p a n  ( 2 0 0 1 3 . 1 1 ・ B )  P 3 5
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S l r a s b o u r g ,  F r a n c e  ( 2 0 0 1 , 6 . 5 - 8 )  N O . A 4
207.plasma・assisted Encapsulation of Alkali Metals al〕d FUⅡerenes lnside single、waⅡed carbon
Nanotubes
H. Mizuseki, K. Hongo, Y. Kawazoe and L. T、 xviⅡe
Abst辺Cts ofthe 21th FUⅡerene General sylnposium, Abstract
丁Suk11ba, Japan (20田.725-27) P.116
G.・H. Jeong, R. Hatakeyama, T. Hirata, K. Tohji, K. Motomiya and Y. Kawazoe
208.Beyond the S仏ndard 河h lniho calculations to Enable simulation of Real physlco、chemical
Propenies and Reactions
IPMM・2001 (1nteⅡiga〕t processing and Man{寸即turing ofMaterials, Third lntemational
Conference)
Vancouver Brilish columbia, canada (2001729-83)(1nⅥted Talk)
YoshlyukiKawa20e
209.LaⅡice Dynamics simulations of Resonant scalta'ing of Lattice phonons of cladⅡate
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IPMM・2001 (1nte11igent processing and Manufacturing ofMaterials, Third lntemational
Conference)
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V. R. Belosloudov, V. P. shpakov, R. V. Belosloudov, N. D. Luzhkovskaya, Y. Kawazoe
and J. S. Tse
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210.combination of phenomen010gical Model and First、principles study
Theoretical Analyses ofHydrogen solubilily in Magnelic Metals
IPMM・2001 σnteⅡigent processing and Mamlfacluring ofMaterials)
Vancouver British columbia, canada (200].729-8.3)
J.-Z. YU, Q. sun, Q. wang, Y. Kawazoe and John A. Meech
2Π.Numerical study offluoride cryslal Growth by czochralskiTechnique
An APP11Cat on lo
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2 9 5 . s t r u c t u r a l  o p t i m i z a t i o n  o f N a n o t u b e  c r y s l a l s :  F r u s t r a t l o n s
A b s t r a c l s  o f l h e  l u M R S 、 1 C A M  2 0 0 3  ( T h e  8 t h  l u M R s  l n t e m a t i o n a l  c o n 企 r e n c e  o n
A d v a n c c d  M a t e r i a l s ) ,
Y o k 0 1 1 a m a , J a p a n  ( 2 0 0 3 . 1 0 . 8 ・ B )  c a t e g o r y  c & D  P 2 8 0 ,  N O . D ・ 1 0 - 1 0 - 0 0 8
M .  H .  F .  s l u i l e r ,  V .  K u m a r  a n d  Y .  K a w a z o e
2 9 6 .  E l e c l t o n i c  s t l u c t u r e  c a l c u l a t i o n  o f t h e  T T r A  M o l e c u l a r  c r y s t a l
Abstracts ofthe luMRS・1CAM 2003 (The 8th luMRs lnlemational conference 0Π
Advanced Materials),
Yokohama, Japan (2003.10.8-13) category c&D P291, NO.D、10-10、P44
M. Furuya, K. ohno,J. Takeda and Y. Kawazoe
297.GroW小 Be11avior ofMelal Doped SⅡicon clusters
Ab脚'acts ofthe luMRS・1CAM 2003 (1he 8th luMRs h11aηationalconfヒrence on
Advanced Materials),
Yokohama,JaP肌(2003.10.8・B) calegory c&D P292、 NO.D、10-10、P45
H. Kawamura, V. Kumarand Y. Kawazoe
298.Quasipa杜icle Energies ofsi稔Be clustcr using t11e GW ApproximaⅡon
Abslracls ofthe luMRS・1CAM 2003 (The 8Ⅱ〕1UMRs lntemationalconferenceon
Adval]ced Materials),
Yokohama,Japan (2003.10.8・B) category c&D P292, NO.D・10、川、P46
Soh lshii, Kaolu ohno, vijay Kumar and Yoshiyuki Kawazoe
216
299.Quantum Monte carlo study ofHlmd'S Multipliciw Rule lbr carbon Atom
AbslraC個 oflhe luMRS・1CAM 2003 (The 8th luMRs lntemationalcon企1・ence on
Advanced Materials),
Yokohama,Japan (2003.10.8・B) category c&D P292, NO.D、10-10、P47
K. Hongo, R. Maezono, Y. Kawazoe and H. YaS1111ara
300.亙h i"iho studies ofTral】sitlon Metal Encapsulated silicon caged clustels
Hth Foresight conference on MolecularNanotedm010gy
San Francisco, U.S.A.(2003.10.10-12)
Marian w. Radny, vijay Kumarand YoshiyukiKawazoe
30lxh /J?1ho study of Hydrogen Hyd松le clathrates fbr Hydrogen sloraoe within the lTBL
Environmcnt
2 1 7
P I 。 c e e d i n g s  o f t h e  5 { h  l s H P C  2 0 0 3  ( 1 n l e m a t i o n a l  s y r n p o s i u m  o n  H i g h  p c r f o n T l a n c e
C o m p u t i n g )
T o k y o , J a p a n  ( 2 0 0 3 . 1 0 2 0 - 2 2 )
L e c t u r e  N o t e s  i n  c o m P Ⅱ t e r  s c i e n c c , 2 8 5 8 ,  P P 3 3 0 3 4 1
M a r c e l  H , F .  s l u i t e r ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v .  A m i t J a i n ,  v l a d i m l r  R .  B C l o s l u d o v 、
H i t o s h i A d a c h i ,  Y O S 1 1 i y u k i  K a w t l z o e ,  K e n 」 1  H i g u c h i  a n d  T a k a y u k i  o t a n i
3 0 2 . T o t a l  E n e r g y  s u r f a c e  o f F e n o e l c c t r i c  p a ' o v s k i t e s
A b s l r a c e s  o f l h e  6 山  A s i a n  w o l k S 1 1 0 p  o n  F i r s t - p n n c i p l e s  E l e c l r o n l c  s t r u c t u r e
C a l c u l a t i o n s -  c o o p e r a t e d  a s  c o m p u t a t i o n a l  s c i e n c e  w o r k s h o P  2 0 0 3  ( C S W 2 0 0 3 )
I s u k u b a ,  J a p a n  ( 2 0 給 . 1 1 . 1 0 - 1 2 )  P . 4 5 ,  N O . P 1 7
丁 a k a l o s h i  H a s h i m o t o ,  T a k e S 1 1 1 N i S 1 1 1 m a l s u ,  H i r o s h i  M i z u s e k l ,  Y o s h l y u k i  K a w a z o e ,
Y o s h i t a k a  s a i t o  a n d  Y O S 1 1 i a k i l k e d a
3 0 3 . Q u a n t u m  M o n t e  c a r l o  s t u d y  o f A t o m i c  s y s t a n s  n o m  H e t o N e
A b s t r a c t s  o f t h e  6 1 h  A s i a n  、 N o r 1 く S h o p  o n  F i r s t ・ p r i n c l p l e s  E l e c t r o n i c  s l r u c u l r e
C a l c u l a l i o n s -  c o o p e r a t e d  a s  c o m p u l a t i o n a l  s c i e n c e  、 v o r k s h o P  2 0 0 3  ( C S W 2 0 0 3 )
T s u k u b a ,  J a p a n  ( 2 0 0 3 . H . 1 0 - 1 2 )  P . 4 7 ,  N O . P 1 9
K a l t a  H o n g o ,  R y o  M a e 2 0 n o ,  Y o s h i y u k i K a w a z o e  a n d  H i r o s h i Y a s u h a T a
3 0 4 . A Ⅱ _ E l e c l r o n  G l p  c a l c u l a t i o n s  f o r  s m a 1 1  S i l i c o n  c l u s t e r s  u s i n g  a n
A p p l o a c h
A b s t m c t s  o f l h e  6 t 1 1  A s i a n  、 v o r k s h o p  o n  F l r s t ・ p r m c i p l e s  E l e c l r o n l c  S 廿 U c t u r e
C a l C Ⅱ l a l i o n s -  c o o p c r a t e d  a s  c o m p u t a t i o n a l  s c i e n c e  、 N o r k s h o P  2 0 0 3  ( C S W 2 0 0 3 )
T s u k u b a ,  J a p a n  ( 2 0 0 3 . H . 1 0 - 1 2 )  P . 5 3 ,  N O . P 2 5
S o h  l s h i i ,  K a o r u  o h n o ,  v u a y  K Ⅲ η a r a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
3 0 5 X h 、 h l i i i o  s t u d y  o f c s  l n s e r [ i o n  a n d  A d s o l p t i o n  i n  c a p p e d ・ N a l w t u b e s
A b s t r a c t s  o f t l 〕 e  6 t h  A s i a n  、 N o r k s h o p  o n  F l r s l ・ p r i n c i p l e s  E l e c t r o n i c  S 1 Π I c u l r e
C a l c u l a t i o n s  -  c o o p e r a t e d  a s  c o m p u t a t i o n a l  s c i e n c e  x v o r k h o P  2 0 0 3  ( C S W 2 0 0 3 )
A 1 1 、 E l e c t r o n  M i x e d ・ B a s i s
Tsukuba, Japan (2003.Π.10-12) P.57, NO.P29
Moha1捌]]ad Khazaei, AmirA. Farajian, HiroshiMizuse村 and YoshiyukiKawazoe
306.Magnetic properties ofMn・Doped GennaniumNanotubes
Abstracts oflhe 6小 Asian workshop on First・principles Electronic structul'e
Calculations- cooperaled as computational science 、NorkshoP 2003 (CSW2003)
Tsukuba, Japan (2003.Π.10-12) P.91, NO.P63
AbhishekK. singh, VⅡayKumar, TinaM. Briereand Yoshiyuki Kawazoe
307.Magnetic prope11ies ofDoped SⅡicon Nanot11bes
Abstracts of lS11memalional symposium on ActiveNanocharactcrizalion and
Tedm010gy
Tsukuba, Japan (2003.11.12-14) PP251-252, NO.P、フフ
Abhlshek K. singh, vijay K山】〕ar, Tina M. Briere and Yoshiyuki Kawazoe
308.Med旧nical Response ofNanotⅡbe Telescopic structurc lmder ac Bias
Abs{racts ofthe 7th hltemational confヒrence on AtomicaⅡy contr011ed sur丘Ices,
Interfaces andNanostructures (ACSIN-フ)
Nara, Japan (20鴨.11.16-2の P.156, NO.19A38
A. A. Faraiian, P. M. Ajayan, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
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309. Magnetic and Eleclrical properties ofTransilion Mela11mpumies in li住
20田 MRS FaⅡ Meeting (Materials Research sociew)
Boston, U.S.A.(2003.12.1-5) P.811 Session:JJ
MU川gan palanichamy, Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki,1akeS11iNishlmatsu,
Masashi Kawasaki and Yoshiyuki Kawazoe
310.AⅡ・Electron Mixed・BtlsiS 五hmih'o simulatlon pl'ogram Applicd to cluster Based
NanostNctured Materials
Abstracts oflnternatlonal conference on Materials for Advanced Tedm010gieS 2003
2 1 9
( 1 C M A T 2 0 0 3 )  a n d  l n t e m a t i o n a l  c 0 1 寸 e r e n c e  i n  A s i a  2 0 0 3
( 1 U M R S ・ 1 C A 2 0 0 3 ) σ n Y i t e d  l a l k )
S u n t e c ,  s i n g a p o r e  ( 2 0 0 3 . 1 2 . フ - 1 2 )  P P . 4 7 フ - 4 7 8
Y o s h i y Ⅱ l d  K a w a z o e ,  V Ⅱ a y  k u m a r 、  H i r o S 1 1 i  M i z u s e k i ,  M a r c e l  S 1 1 1 i t e r ,  s l m  Q i a n g ,
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  A m l r  F a r a j l a n ,  s o u  l s h i i ,  K a o r u  0 1 1 n o , 1 i n a  M a r l e  B r i e r e  a n d
A b h i s h e k  K u m a r  s i n g h
3 1 1 . U Ⅲ m a t C 冱 h  加 i l i o  M a t e r i a l s  D e s i g n  b a s e d  o n  a n  A d v a n c e d  D e n s i t y  F u n c l i o n a l T h c o r y
A b s t r a C ι S  o f N a n o s c i e n c e  a n d N a n o t e c l m 0 1 0 部  o n  Q u a n t u m  p a d i c l e s ( N N Q P 2 0 0 3 )
R L N R / " r o k y o ・ T e c h  2 0 0 3  1 n t e m a t i o n a l s y m p o s l u m
1 0 k y o  l n s t i l u t e  o f T e C 1 1 n 0 1 0 g y ,  J a p a n  ( 2 0 偽 . 1 2 . 1 5 - 1 7 )  P . H ,  N O . 1 - 1 1 ( 1 n Ⅵ t e d  T a l k )
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 1 2 . G e n e t i c  A l g o r i t h m  A p p r o a c h  t o N a n o s c a l e  D e Ⅵ C e s :  A  c a s e  s t u d y  o f M o l e C 1 1 1 a r 、 刃 i r e
A b s t r a c t s  o f N a n o s c i e n c e  a n d  N a n o t e c l m 0 1 0 g y  o n  Q u a n t u m  p a r t i c l c s ( N N Q P 2 0 0 3 )
R L N W ' 1 ' 0 1 り , 0 ・ T e C 1 1 2 0 0 3 1 1 1 t e r n a t i o n a l  s y m p o s i u m
T o k y o  l n s t i 加 t e  o f T e C 1 1 n 0 1 0 g y , 、 1 a p a n  ( 2 0 田  1 2 . 1 5 - 1 7 )  P . 4 7 ,  N O . P ・ 1 5
H i r o s h i  M i z u s e k i ,  N o b u a k i l g a r a S 1 1 i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m l r  A .  F a r a j i a n  a n d
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 B . G r o w t h  B e h a v i o u r  a n d  M a g l c  N a t u r c  o f M e l a l  E n c a p s u l a l e d  s i l i c o n  c l u s { e r s
A b s l r a c t s  o f N a n o s c i a l c e  a n d  N a n o t e c h n 0 1 0 g y  o n  Q u a n t u m  p a d i c l e s ( N N Q P 2 0 0 3 )
R L N R " ' f o k y o - T e c h  2 0 0 3  1 Π t e r n a t i o n a l s y m p o s i u m
1 0 k y o  l n 瓢 t u t e  o f T e c h n 0 1 0 部 ,  j a P 即 ( 2 0 偽 . 1 2 . 1 5 - 1 7 )  P . 4 8 ,  N O . P ・ 1 6
H .  K a w a m U 松 ,  V .  K u m a r a n d Y .  K a w a z o e
3 1 4 . T h c o r e t i c a l  s t u d y  o f G r o w l h  B e h a v i o r  o f c u  a n d  A g  c l u s t e r s
A b s t r a c t s  o f N a n o s c i e n c e  a n d  N a n o l e c h n 0 1 0 g y  o n  Q u a n t u m  p a r [ i c l e s ( N N Q P 2 0 0 3 )
R L N l v r o k y o 、 T e c h  2 0 0 3 1 n t a れ a l i o n a l s y m p o s i u m
T o l w o  l n s t i t u t e  o f T e c h n 0 1 0 g y ,  j a p a n  ( 2 0 0 3 . 1 2 . 1 5 - 1 7 )  P . 4 9 ,  N O . P ・ 1 7
315."h11所io calculation ofthe static Hype印01町iZ北iliw ofsubstituted stilbazolium cati0鵬
AbS壮acts ofNanoscience andNanotechn010gy on Quantum par[icles(NNQP2003)
RLNW'Tokyo・Tech 20031ntemationalsymposium
Tokyo lnsti加te ofTechn010gy, Japan (2003.12.15-17) P.50, NO.P、18
S. saito, H. Mi2Useki, S. wang and Y. Kawazoe
M.1toh, V. Kumarand Y. Kawazoe
316.Magnelic properties and phase Transition of Metal Encapsulated Nanotubes of silicon and
Gernlaniuln
Joint Meeting:"1ntemational confヒrence on Molecular simulation (1CMS)" and
"colnputationalscience w0永ShoP 2004 (CSW2004)"
Tsukuba, Japan (2004.1.B・15) PP,43-44, NO.C18
Abhishek Kumar singh, vijay Kumar and Yoshiyuki Kawazoe
317."h・1π1/io sludy ofcs lnse武ion and Adsolption in capped、Nanotubes for Field-Emission
Joint Meeting:"1nlemational con1ヒrence on MOlccular simulation (1CMS)" and
"computalionalscicnce workshoP 2004 (CS、N2004)"
Tsukuba, Japan (2004.1.B・15) PP.47-48, NO.C20
Mohammad Kha2aei, AmirA. Far可ian, HiroshiMjzusekiand YOS11iyukiKawazoe
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318.Hunds Rule a11d Growth Be11aⅥor ofcu and AO C1ⅡSters ftomah 加iho calculations
Joint Mecting "1nlemational conference on Molecular S血Ulation (1CMS)" and
"computational science workshoP 2004 (CSW2004)"
Tsukuba, Japan (2004.1.B・15) PP.113-114, NO.PA11
Masahiro ltoh, vijay Kumar and YoshiyⅡkiKawazoe
319.Gcnetic Algorithm Approach lo F11nctional Molecules forNanoscale Devices
JoinlMeeting:"1ntemational conference on Molecular simulalion (1CMS)" a11d
"computationalsci印CelNorkshoP 20叫(CSW2004)"
2 2 1
T s u k u b a ,  j a p a n  ( 2 0 0 4 . 1 . B ・ 1 5 )  P . 1 4 5 , N O . P A 2 7
H i r o S 1 1 i  M i z u s e k i 、  N o b u a k i l g a r a S 1 1 1 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r a j i a n a n d
Y o s h i y T l k i  K a w a z o e
3 2 0 . c o m b i n a l o r i a l  A p p r o a c h  o n  J u n c t i o n  o f p o r p h y l i n  c h a i n
J o i n t  M e e t i n g : " 1 n t e m a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  M o l e c u l a r  s i m u l a t i o n  u c M S ) "  a n d
" c o m p U 捻 l i o n a l  s c i e n c e  w o r k S 1 1 0 P  2 0 0 4  ( C S W 2 0 0 4 ) "
T s u k u b a ,  J a p a n  ( 2 0 0 4 . 1 . B ・ 1 5 )  P . 1 4 6 ,  N O . P A 2 8
Y 。 s h i y u k i  K i k u d 〕 i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m l r A .  F a r a J l a n ,  H i r o s h i  M ! z u s e k i  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
3 2 1 . Q u a n t i t a t i v e  E s t i m a t i o n  o f  t h e  o r d e r ・ D i s o r d e r  p h a s e  T r a n s i t i o n  T e 1 れ P e r a t u r e s
S y s l e m s  u s i n g  a  F a c e 、 c e n t e r e d - c u b i c  L a Ⅷ C e  M o d e l  w l t h  a  R e n 0 Π η a l i z e d  p o t e n t i a l
J o i n t  M e e t i n g  " 1 n t e m a t i o n a l  c o n f a ' e n c e  o n  M o l e c u l a l '  s i m u l a t i 0 Π σ C M S ) "  a n d
" c o m p u t a t i o n a l  s c i e n c e  、 N o r k s h o P  2 0 0 4  ( C S 、 N 2 0 叫 ) "
T s u k u b a , J a P 肌 ( 2 0 0 4 . 1 . B ・ 1 5 )  P P . 1 7 6 - 1 7 フ ,  N O . P A 4
R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h i l c h i k a 、 v a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  K a o r u  o h n o ,  M a r c e l  H
Y o s h i y u k i  K a w a z o c
3 2 2 . A n 海 力  l h i l i o  c a l c u l a t i o n  o f t h e  H y p e 1 つ o l a r i z a b i l i w  o f N e w  N L O  M a t e r l a l s w l t h  π  C o n j u g a t l o n s
2 1 S t  c a Ⅱ U r y  c o E - R C M s  l n t e m a t i o n a l  c o n f e r c n c e ,  F r o n t i e r s  o f p h y s i c a l  C 1 祀 m l s t r y  o n
M o l e c u l a r  M a t c r i a l s
N a g o y a ,  J a p a n  ( 2 0 叫 . 1 .  B ・ 1 4 )  P . 4 5 , N O . P A B
S h i g e k i  s a i t o ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  S 1 旧 n y m g  w a n g ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,
H i r o s h i Y a s u h a r a a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
3 2 3 . A l k a l i  M e t a l s  A d s o r p l i o n  o n  t h e  s i ( 1  " ) ・ 7 X 7  S u r f a c e :  F r o m  2 D  G a s t o  M a g i c  c l u s t e r s
J a p a n 、 A U S Ⅱ ' a l i a  w o r k s h o p  o n  A d v a n c e d  M a t e r l a l s
I M R  L e c t a r e  H a Ⅱ ,  T 0 1 1 0 k u  u n i v , ( 2 0 0 4 . 1 . 1 5 - 1 9 )  P 3 2 ,  N O P ・ 9
K e _ H u i  v 、 1 U ,  T .  B r i e r e ,  Y .  F u j k a w a ,  T .  N a g a o ,  Q .  K .  x u e ,  S .  B .  z h a n g ,  V .  K u m a r ,
O f  c u ・ A U
F .  s l u i t e r  a n d
324.phase Transition and Ma菖netic plopedies ofMn・doped Ge11na11ium Narlotubes
Japat卜Auslralia 、vorkshop on Advanced Malerials
IMR Lecture Ha11, T0110ku univ.(2004.1.15、】 9) P.50, NO.P、27
Abhishek K. singh, vijay Kumar, Tina M. Bdere and YoshiyukiKawazoe
Y. Kawazoe andT. sakurai
325.Atomic S廿Uctul'e and strain Relaxation in czocl】ralski・gro、Nn si,Ge1当 Bulk AⅡoys
Japan・Australia 、Norkshop on Advanced Maledals
IMR Leclure Ha11, T0110ku univ.(2004.1.15-19) P.55, NO.P32
1. Yonenaga, M. sakurai, T. Ayuza、¥a, M. H. F. S111iter and Y. Kawazoe
326.TI〕eoretical study of Molecular Electronics: A case study of unimokcular ReC1所er using
Porphyrm polymel
Nanoscalc Devices and system lntegration (1EEE NDS12004)
Miami, Florida, U.S.A.(20042.15-19) PP.U4・Ⅱ6 (1nvited talk)
Hiroshi Mizusel(i, Rodion v. Belosludov, Amir A. Farajian, Nobuakiloarashi and
Yoshiyuki Kawazoe
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327.ongin ofthe Electric Dipole Momentin Nlobium clusters
Marcl] Meeling 2004 (BUⅡetin of仙e American P11ysical sociely)
Montreal, canada (2004322-26) 49[1], PARTI, P217, NO.B366
K. E. Andersen,、N. E. picke廿, V. Kumar and Y. Kawazoe
328.AlonⅡC and flectronlc structures ofcdse clusters
March Meeting 2004 (BU11etin ofthe American physical socieりノ)
MO"廿e田, C印ada (2004322-26) 49[U, PARTI, P.455, NO.J11 5
VⅡay Kumar, Rodion Belosludov, V. sundarar邑jan, A. Kasuya and YKawazoe
329. Dynamics and Nano・clustel"ing ofAlkali Metals on the si(1 H)、(7X7) surface
2 2 3
M a r c h  M e e t i n g  2 0 0 4  ( B U Ⅱ e l i n  o f t h e  A m e r i c a n  p h y s i c a l  s o c i e l y )
M o n t r e a l ,  c a n a d a  ( 2 0 0 4 3 . 2 2 - 2 6 )  4 9 [ U ,  P A R T 2 ,  P .  B 5 0 ,  N O . 、 N 3 3  1 5
K .  H . 、 入 I U , 1 .  B r i e r c ,  Y .  F u j i k a w a ,  Q .  K .  x u e ,  E .  G . 圦 l a n g ,  Y .  T a k a m u r a , T .  N a g a o ,
V .  K u m a r ,  Y .  K a w a z o e ,  T .  s a k u r a l a n d  s .  B .  z h a n g
3 3 0 . A b s o l u t e  v a l u e  o f G I P Q u a s i p a 丘 i c l e  E n e r g i e s  o f a  M e t h a n e  u s i n g  a n  A Ⅱ ・ E l e c t r o n  M i x e d 、 B a s i s
A p p r o a c h
P r o c e e d i n g s  o f t h e  s y m p o s i a  o n u M R S ・ 1 C A M
Y o k 0 1 1 a m a , J a p a n  ( 2 0 0 3 . 1 0 . 8 ・ B )  P P 3 6 9 5 3 6 9 7
S o h  l s h i i ,  K a o N  o h n o  a n d Y o s h i y u k i K a w a z o e
3 3 1 . E l e c t r o n i c  s t r u c m r e s  o f t h e  T r T A  M o l e c u l a r  c r y s t a l
P r o c e e d i n g s o f 1 1 W s y m p o s i a o " U M R S ・ 1 C A M
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Brisb帥e, Queensland, Australia (2006.73-フ) PP343-34 (oral)
Rodion Belosludov, Amir Far勾ian, HiroS11i Mizuseki and Yoshiyuki Ka、¥tlzoe
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453.FiTst・principles lnvest唱ation of ceMnNi4: A New class of s011 felTomagnetic lntermela11ic
Colnpound
4th lntemational conference on physics and Applications ofspin Related phenolnena in
Selniconductors(PASPS、1V) NO.PB41
Sendai, Japan (2006.8.15-18)
P. Murugan, Abhlshek K山nar singh, Gourp. Das a11d YoshiyuM Kawazoe
454.contr010fMixing 、vater content and D山乙biliw ofconcrete
31St conference on our、入'orld in concrete & stnlC山res
Singapore (2006.8.16-17) PP337344
R. sakurada and Y. Kawazoe
455.concctlnte印retalion ofHund'S Multiplicity Rule lbr Atoms a11d Molecules
2 4 9
I n l a れ a t i o n a l  c o n f c r e n c e  o n  M a g n e t i s m  ( 1 C M 2 0 0 6 )
K y o t o ,  J a p a n  ( 2 0 0 6 . 8 , 2 0 - 2 5 )
K .  H o n g o ,  T .  o y a m a d a ,  Y .  M a r u y a m a ,  Y .  K a w a z o e  a n d  H .  Y a s u h a r a
4 5 6 . 物 質 形 成 基 本 理 論 池 証 劉 解 與 奈 米 科 ・ 技 的 實 現 利 用 超 級 電 臘 的 結 果 可 以 改 嘉 才 女 科 . " 句 吊
識 ! ~ 卵 倫 多 體 系 的 本 質 與 超 大 規 模 計 算 ~
2 0 0 6  台 日 科 技 同 1 1 箸 兪 " 1  台 北 ( 2 0 0 6 9 . 5 - 6 ) N O . B ・ 1 ・ B ・ 1 5 ( 1 n v i t e d t a l k )
川 添 良 幸
4 5 7 . T r a n s p o r t  p r o p e r t i e s  o f N a n o s c a l e  s y s t e m s  f b r  M o l e c u l a r  E l e c l r o n l c s  A p p l i c a t i o n
F i r s l 、 v o r k i n g  G r 0 1 1 P  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e n a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s 0 札 i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l M a l e r i a l s  s c i e n c e )
S a 〕 d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 ) N O . 1 n v ・ 8 4 Π Ⅵ t e d  t a l k )
H i r o s h i  M i Z 1 1 S e k i ,  T o m o k i u e 1 松 r a ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  s a n g  u c k  L e e ,
A m i r A .  F a r a j i a n ,  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
4 5 8 . E l e c t r o n i c  s t r u c t u r e s  o f p o l a r  o x i d e  H e t e r o m t e r f a c c s
F i r s t 、 ¥ o r k i n g  c r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d N a n o m a t e r l a l s  o f < C C M S
( A s i a n  c o n s o d i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S 帥 d a i ,  J a P 即 ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 )  N O . 1 n v ・ 1 2  ( 1 n v i t e d  t a l k )
A .  o h t o m o ,  P .  M u r u g a n , 1 .  N i s h i m a l s u ,  Y .  K a w a z o e a n d  M .  K a w a s a k i
4 5 9 . s y n 1 1 1 e s i s  a n d  s t r u c t u r e s  o f B o r o n  N i l r i d e N a n o t u b e s
F i r s t  圦 1 0 r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s l e r s  a n d  N a n o m a t e r l a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o l t i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a l e r i a l s  s c i e n c e )
S e n d a i ,  J a P 卸 ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 )  N O . o r a l - 4  ( o r a ! )
T a k e o  o k u ,  N a r U 1 1 i r o  K o i ,  K a l s u a k i  s u g a n u m a ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v  a n d
Y o s h l y u k i K a w a z o e
4 6 0 . C 。 r r e c t l n t e r p r e t a t i o n  o f H 1 Ⅲ d ' S  R u l e  a n d  c h 引 れ i c a l  B o n d i n g  B a s e d  o n  小 e  v i r i a l T h c o r e m
First worklng Group Meeting on clusters and Nanomaterials ofACCMS
(Asian consoHium for computational Materials science)
Sendai, Japan (200697-9) NO.oral-9 (0皿b
Kenta Hongo, Takayukioyamada, YouheiMaruyama, YoshiyuIくiKawazoe and
Hiroshi Yasuhara
461.Quantum・chelnical Design ofcovalent Linkages forlnterconnecting carbon Nanot[1bes
Flrsl、vorking Group Meetino on clusters and Nanomaterials ofACCMS
(Asian consortium for computationalMalerials science)
Sendai, Japan (20069.フ-9) NO.oral-10 (0皿b
Fabio pichieni, Mohammad KhazaeiandYoshiyuki Kawazoe
462.1nduced Maonetization in cobalvpa11adium Multilayer Thin Films
First、vorkmg GrⅨIP Meetino on clusters andNanomaterials ofACCMS
(Asian consonium for computalional Materials science)
S印dai, Japan (2006.9.フ-9) NO.oral-15 (oral)
Susumu lmai, Norio ota, P. MurⅡgan and Yoshiyukl Kawazoe
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463. slabilily ofopen struC山res ofTra11Sition Metal clusters
firstxvorking Group MeeⅡng on clusters andNalwmaterlals ofACCMS
(Asian consortium fbr computalional Materials science)
Sendai, JaP肌(2006.9.フ-9) NO.PS・4 (poster)
Yolmg・cho Bae, Vりay Kumar, Masahiro ltoh, Hilokiosanaiand YoshiyⅡkiKawazoe
464, Fil'st・principle Analysis of Molecular conduction: Lead・Molecule・Lead system contr0Ⅱed by
T11e Gate Electric Field
First working Group MeeⅡng on clusters andNa110materials ofACCMS
(Asian c0那on山m for computational Malerials science)
S伽dai, Japan (200697・9) NO.PS・16 (posteo
Sang uck Lee, Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
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Flrst、vorklng Group Meeting on clusters andNanomaterials ofACCMS
(Asian consortium for computational MateHals science)
Sendai, Japa"(200697・9) NO.PS、27 (posteo
Takayukioyamada, Kenta Hongo, YoshiyukiKawazoeand HiroshiYasuhara
470.TheoreⅡCa11nvest喰ation ofpolymerization Reaclion ofsi14 by LaserAblation
Firstxvorkmg Group Meeting on clusters and Nanomaterials ofACCMS
(Asian cons0πium for compulational Matedals science)
Sendai,Japan (20069'フ-9) NO.PS、28 (posleo
H. Kikuchi, M. Takahashi, Y. Kawazoe, A. xvata1松be, A. Dmi加k andA. Kasuya
471.Theoretica11nvestigation ofstable slNC加res ofG窃XZ=0,2、,4、,6-) clusters
Hrstxvorking Group Meelmg on clusters andNanomaterials ofACCMS
(Asian consonium for computational Materials science)
Sendai, Japa11(200697・9) NO.PS・29 (poster)
HidekiKikuchi, Masae Takahashiand YoshiyukiKawazoe
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472. firsl・pnnciples S加dies on Ga,AS, C111Sters
Flrst、vorking Group Meeting on clusters and Nanomaterials ofACCMS
(Asian consortium fω CompU徐tional Materials science)
Sendai, Japan (200697・9) NO.PS、30 (posteo
Y. P. Feng, T. B. Boon, H. H, K、vong, V. Kumarand Y. Kawazoe
473.Tlworetical study ofNovel Quantum Dots for Application inNanomedicine
Firslxvorklng Group Meeting 01〕 clusters and Nanomalerials ofACCMS
(Asian consortium for computational Materials science)
Sendai, Japan (2006.9.フ-9) NO.PS31 (poster)
Rodion Belosludov, vijay Kumar, HiroshiMizuseM, Atsuo Kasuya, Michael philpott and
YoshiyukiKawazoe
2 5 3
4 7 4 . A b 飢 l t  T h e N a t u r c  o f s e l f p r e s e r v a t i o n  E f f ヒ C t
F i r s t  w o r k i n o  G r o u p  M e e t m g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r i a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o n i u m  f 価  C o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S e n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 )  N O . P S 3 2  ( p o s l e o
0 .  S 、  s u b b o t i n ,  V .  R .  B e l o S 1 1 1 d o v ,  T . 1 k e S 1 1 0 j i ,  R .  V .  B e l o s l u d o v  a n d Y .  K a 、 ¥ a z o e
4 7 5 . T h e 飢 ・ e l i c a l  D e s i g n  o f  E 価 C i e n t  s t i l b a z o l i u n l ・ L i k e  N o n l i n e a r  o p t i c a l  c a t i o n s  u s i n g  T h i o p h e n e
a n d  T h i a z o l e  s u b s t i t u e n t s
F i r s t  圦 / o r k i n g  G r o u p  M e e l i n g  o n  c l u s t e r s  a n d N a n o m a t e r l a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o n i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S e n d a i , J a p a n  ( 2 0 0 6 9 7 - 9 )  N O . P S 3 3  ( p o s t e r )
T a l g a 1 1 n e r b a e v ,  s h i g e k i  s a i t o ,  R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s e k l ,  M a s a e  T a k a h a s h i
a n d  Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e
4 7 6 . E f r e c t  o f D e 1 セ C t  s l N C { u r e  o n  E l e c t r o n i c  p r o p e r t i e s  i n  T i n ・ D o p e d  l n d l u m  o x l d e
F i r s t x v o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a l e r i a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s 0 π i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e l ' i a l s  s c i e n c e )
S 肌 d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 6 , 9 . フ - 9 )  N O . P S ・ 3 4  ( p o s t e r )
T .  M . 1 n e r b a e v ,  R .  s a h a r a ,  K .  H i r a b a y a s h i ,  H .  M i z u s e k i , 1 .  N a k a m u r a  a n d  Y .  K a w a z o e
4 7 フ . 1 h e o r e t i c a l  S 加 d y  o n  E l a s l i c  p r o p e l t i e s  o f p e r o v s k i t e ・ T y l 〕 e  B o r i d e s
F i r s t 、 v o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r S  田 ] d N a n o m a l e r i a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o r [ i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a l c r i a l s  s c i e n c e )
S c n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 )  N O . P S ・ 3 5  ( p o s t e o
H i d e n o b u  K o j i m a ,  R y o j l  s a h a r a , 1 0 e t s u  s h i s h l d o ,  A M k o N o l n u r a ,
K u n i o  K u d o u ,  S 1 1 i g e r u  o k a d a ,  v i j a y  K u m a r ,  K a Z 1 1 0 N a k a j i m a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
4 7 8 . S 加 C l u r a l  a n d  B o n d i n σ  S t a b i l i t i c s  o f M O s  c l u s t e r s  a t  s u b ・ N a n o m e t e r  s i z e
F i r s t 、 v o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e d a l s  o f A C C M S
(Asian consodium for colnputational Malerials science)
Sendai,japan (2006.9.フ-9) NO.PS36 (posteo
P. M山Ugan, vijayKumar,YoshiyuM KawazoeandNorio ota
479.Magnetlc circular Dichl、ojsm spectra in a Ⅱ・VI Diluted Magnetic semiconduct01' zn1ⅨCRTe
Flrst・pnncjples calculatlons
Flrst worl(1ng Group Meeling on clusters andNanomater拾Is ofACCMS
(Asian consor[ium for computational Matcrials science)
Sendai, Japan (2006.9.フ-9) NO.PS・37 (poster)
Hongmjng weng,Jlnming Dong, T. Fukumura, M. Kawasakiand Y. Kawazoe
480.Fleld Emission spectroscopy as a New Tool for considering The Eleclronic structure of
Nanotubes
F11St、λ10rking Group Meeting on clusters and Nanomaterials ofACCMS
(Asian cons011i11m fbr colnputational Materials science)
Sendai, Japal〕(2006.9.フ-9) NO.PS、38 (poster)
Mohammad Nlazaei, KcnnethA. Dean, AmirA. Far可ian and YoshiyuklKawazoe
254
481.underslanding The phase stabilily and Magnetism in ceMnNi41nleΠ11e仏lic compound
Firstxvorking Group Meetino on clusters and Nanomatedals ofACCMS
(Asian consonium for computational Matel、ials science)
Sendai, Japan (2006.9.フ-9)NO.PS39 (poste"
M. S. Bahramy, P. MurⅡgan, G. P. Das and Y. Kawazoe
482.correct h)telpretation ofHund'S MU彌Plicity Rule for Thc Methylene Molecule
First working Group Meeting on clusters andNanomaterials ofACCMS
(Asian consortium for computational Matedals science)
S印dai, japa11(20069.フ-9) NO.PS40 (poster)
YouheiMaruyama, KentaHonoo, Masanod Tad】ikawa, Yoshiyuki Kawazoeand
Hlroshi YaSⅡhara
2 5 5
4 8 3 . E 仟 e c t  o f A t o m i c  v i b r a t i o n s  i n  T h e  E l e c t r o n l c  T r a n s p 0 1 1 0 f a  c a T b o n  N a t l o t Ⅱ b e
F i r s t x v o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r l a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o r t i u m  f o r  c o m p u l a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S 圃 d a i , J a p a n  ( 2 0 0 6 9 7 - 9 ) N O . P S ・ 4 1  ( p o s t e r )
N a 力 e s  G o l j i z a d e h ,  A m i r A .  F a r a j i a n  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
4 8 4 . c o  o x i d a t i o n  p r o c e s s  o n  p t 、 M  ( 1 1 D  A 1 1 0 y s ( M = R U ,  s n ) :  A n 豆 h  加 l i o  S 加 d y
F i r s l x v o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s r e r s  a n d  N a n o m a t e r l a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o r t i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S a 〕 d a i , J a p a n  ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 )  N O . P S ・ 4 2  ( p o s t e o
T o s h i a k i o k a ,  H i r o s h i M i z u s e k i a n d Y o s h i y u k i  K a w a z o e
4 8 5 . z n o  N a n o l u b e  c l u s t e r s
F i r s t 、 N o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r i a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s 0 血 U m  f b r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S e n d a i , J a P 肌 ( 2 0 0 6 . 9 . フ - 9 )  N O . P S 4 3  ( p o s t e r )
A m i u a i n ,  V 司 a y K u m a r ,  R y u n o s u k e N o t e a n d Y o s h i y u k i K a w a 2 0 e
4 8 6 . E l e c t r o n i c  M e c h a n i s m  o f  T h e  R o l e  o f  B o r o n  a n d  c a r b o n  i n  T h e  M e c h a n i c a l  p r o p e r t i e s  m
P e r o v s k 武 e ・ T y p e R 則 1 3 B " C I 、 、
F i r S 1 工 入 1 0 r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r i a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s 0 1 1 i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
S 印 d a i ,  J a p a o  ( 2 0 0 6 9 . フ - 9 )  N O . P S 4 8  ( p o s l e r )
R y o j i  s a h a r a ,  H i d e n o b u  K o j i m a ,  T o e t s u  s h i s h i d o ,  A k i k o  N o m u r a ,
K u n i o  K u d o u ,  S 地 e r u  o k a d a ,  v i j a y K u m a r ,  K a 2 U O N a k a j i m a  a n d  Y o s h i y 〔 1 k i K a w a z o e
4 8 7 . A  F i r s t - p r i n c i p l e s  s t L l d y  o n  T h e  M a 部 e t i c  p r o p e d i e s  o f N d 2 F e 】 4 B  a n d  N d 1 7 5 D y 0 お F e 1 4 B
F i r s t x v o r k i n g  G r o u p  M e e t i n g  o n  c l u s t e r s  a n d  N a n o m a t e r i a l s  o f A C C M S
( A s i a n  c o n s o d i u m  f b r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e )
Sendai, Japan (20069.フ-9) NO.PS、49 (poster)
Ryoji sahara, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
488.E仟ects ofTm al〕d oxygen on Eleclronic structures ofTin、Doped lndiuln oxide b Mea鵬 of
Firsl principles calculati0郡
Firstxvorking Group Meeting on clusters and Nanomaterials ofACCMS
(Asian cons0此ium for compU仏tional MateHals science)
Sendai,JaP帥(20069.フ-9) NO.PS、50 (posteo
Koid〕i Hirabayashi, Talgat M.1nerbaev, Ryoji sahara, HiroshiMizuseki,
TakashiNakamura and Yoshiyuki Kawazoe
489.Nanosized silver lodide Beads as New contrast Media fbr sentinel
Surgery
The 25th congress ofthe lntemationalAssociation for Breast cancer Research
Quebec, canada (20069.15-18) PP.55-56 Poster NOSP30
Sakurai Y., TakedaM., Kawazoe Y., Kasuya A., KobayaS11i Y., Kamei T.,Nakajima M.,
and ohuchiN
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490. Fundamenlal understanding ofMaterials propedies based on the Exact solution ofMan Bod
Coulombic systembyDi仔Usion QU肌t山れMontecarloMethod
The 20th lntematlonal coDATA conference
Beuing, ch血a (2006.1022-25) PP.106-107
YoshiyukiKawazoe
491.structural, Electronic and Transpor[ propedies ofDoped C釘bonNanotube
Intemationalcongess ofNalwtechn010gy (1CNT2006)
San Fr肌Cisco, USA (2006.1030-112)(oral)
R. V. Belosludov, A. A. Far旦jian, H. M稔Useki, T. Takenobu, Y.1Wasa and Y. Kawazoe
Lymph N de NaⅥgat on
492.cdse-Based panicles wilh Novel strudural and Electronic pro edies: Nanome小Cine
2 5 7
A p p l i c a t i o n
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Singapore (2006.12.4-5) PP.11-12
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Foundation GaleralMeeting ofACCMS・VO (Asian consodium on compulational
Materials science ・ V汝Ual organizati0Π)
Sendai, Ma酋Ushima,、1apan (2007226-28) NO.PS、18 (posteo
Naues G0ηIzadeh, AmirA. Fal'ajian and YoshiyⅡki Kawazoe
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529.co oxidation pl'ocess on pt・M(1 ") Anoys(M=RU, sn): Theoretical study
Foundation GeneralMeeting ofACCMS-VO (Asian consodium on computational
Materials science ・ vidual organization)
Se"dai, Matsushin)a, Japan (20072.26-28) NO.PS、22 (poster)
Toshlaki oka, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
530.osciⅡatory convcction in czochralski cryS仏I Gro、vdl
Foundalion GcneralMeeting ofACCMS・VO (Asian consod111m on computational
Matcrials science ・ vmual or8anizati0川
2 6 5
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 0 7 2 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 3  ( p o s t e r )
Z 1 1 0 n o  z e n g ,  H i r o s h i  M i z u s e k i  a n d  Y o s h l y u k l  K a w a z o e
E f f e c t  o f M e t a l  E l e m e n (  o n  T r a n s p o d  p r o p e d i e S 1 1 ) r o u g h  p o r p h y n n : 1 h e o r e t i c a l A p p r o a c  l
5 3 1
F o u n d a t i o n  G e n c r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u r n  o n  c o m p u t a Ⅱ o n a l
M a ( e r i a l s  s c i e n c e  ・  v i r r u a l  o r g a n i 2 a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a , J a p a n  ( 2 0 0 7 2 . 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 4  ( p o s t e o
H i r o s h i  M i 2 U s e k i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F a l a j i a n  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
5 3 2 . 1 n t e r c 0 1 1 n e c t i o n  o f  c a r b o n  N a n 0 1 1 1 b e s  u s i n g  p e p t i d e  L l n k a g c s :  N e w  T y p e s  o f  M o l c c u  a r
D i o d e s
F o u n d a t i o n  G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o n i u m  o n  c o m p u t a l i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  -  v i n u a l  o r g a n i z a t i o n )
S a 〕 d a i ,  M a t s u s h i m a , J a p a n  ( 2 0 0 7 2 . 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 5  ( p o s t e r )
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  F a b i o  p i c h i e r r i  a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o c
5 3 3 . T h e o r e t i c a l  s t u d y  o n  t h e  M e d 捻 n l s m  o f D i m e r i z a t i o n s  o f p h o s p h a a Ⅱ e n e s
F o u n d a l i o n  G e n e r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o H i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  ・  v i 丘 U a l  o r g a n i z a t i o n )
S 伽 d a i ,  M a t s u S 1 1 i m a ,  J a P 卸 ( 2 0 0 7 2 . 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 6  ( p o s t e r )
D a i s u k e  H i r o s e ,  M a s a e  T a k a 1 1 a s h i ,  Y o s h i y u k i  K a w a 2 0 e  a n d  S 1 1 i g e k a z u  l t o
5 3 4 1 a r g e  s c a l e  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n  E n v i r o n m e n t  o n  D i s t r i b u t e d  s u p e r c o m p u t e r s  c o n n e c l e d  Ⅵ a
N a n o t e c h n 0 1 0 g y  R e s e a r c h N e N o r k w i l h  l T B L  s y s 【 e m
F o u n d a t i o n  G e n e r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s 0 札 i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e l w e  ・  v m u a l  o r g a n i 2 a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s l ] i m a ,  J a p a n  ( 2 0 0 7 . 2 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 7  ( p o s t e r )
Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e ,  M a r c e l  s l u l t e r ,  K y o k o  l c h l n o s e k i ,  R y o k o  H a y a s h i ,
Y a s u s h i l n o g u d l i ,  H i t o s h i  A d a c h l ,  H l r o s l ] i  Y a m a g u c h i  a n d  c h l n a t s u  K i t a g a 、 v a
535.Magic Numbers and lncipience ofBulk Features in Na, CU, and Ag clustcrs
Foundation General Meeting ofACCMS・VO (Asian consodium on computational
Materials science ・ virtual organization)
Sa司ai, Matsushima, Japan (2007.2.26-28) NO.PS、29 (posta・)
Masahiro ltoh, vijay Kumar, Ka〕1a Hongo, Tamio lkcshoji and Yoshiyuki Kawazoe
536.TI〕e創'ctical prediction ofNew Narloscale Materials saving Energy
Intemational symposlum on sustainable Developmentin East Asia
B■h〕g, china (2007.3.8-9) session 5.(1nviled 稔lk)
YoshiyukiKawazoe
537.Transpon properties throuoh MoleC111ar cluslers by Firs〔・principles calculalions
The s c - symposlum on size selected clusterS 2007
Brand, Austria (20073.12-16) P.フ
Hiroshi Mizuseki, Rodion v. Belosludov, Amir A. Farajian, Tomoki ueharaand
YoshiyⅡki Kawazoe
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538. Bondino in Transition Metal sand、vich MOlccules
Synlposlum m Honor ofxviⅡiam A. LesterJr.'S 70th B汝hday
Berkeley, ca11fomia, USA (200732831)
MichaelR. phiゆott and Yoshiyuki Kawazoe
539.Exact solution ofQuan山m M田〕y Body coulombic systcm and Theoretical prediclion ofNew
Malerlals for Nanotechn010gy
The 451h symposium on Basic science ofceramics and lntemational sylnposium on
IntⅨ'disclpliηary sclence ofNanolnaterials
Sendai(2007.1.22-23) PP32-33 (1nvited talk)
YoshlyukiKawazoe
540.Transpod prope11iesthrough Nanoscale Materials by First principle calculations
2 6 7
T h e  4 5 t h  s y m p o s i u m  o n  B a s i c  s c i e n c e  o f c e r a m i c s  a n d  l n t e m a t i o n a l s y m p o s i u m  o n
I n t a ' d i s c i P 1 1 n a r y  s c l e n c e  o f N a n o m a t e n a l s
S 引 〕 d a i ( 2 0 0 7 . 1 2 2 - 2 3 )  P P . 6 6 - 6 7  ( o r a l )
H .  M i z u s e k i ,  T .  u e h a r a ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  S .  U .  L e e ,  A .  A .  F a r a j i a n  a n d Y .  K a w a z o e
5 4 1 . モ 1 e c t r o n i c  M e c h a n i s m  o f  T h e  R o l e  o f  v a c a n c y  a n d  c a r b o n  m  T h e  M e d l a n i c a l  p r o p e r t l e s  l n
P e r o v s k i t e - w p e  R a r e  E a r t h  N o d i u m  B o r i d e s
T h e  4 5 1 h  s y m p o s i u m  o n  B a s i c  s c i e n c e  o f c e r a m i c s  a n d  h l t a 力 a t i o n a l s y m p o s i u m  o n
I n t e r d i s c i p l i n a T y  s c i e n c c  o f N a n o m a t e r i a l s
S e n d a i ( 2 0 0 7 . 1 2 2 - 2 3 )  P P . 6 8 - 6 9
R y o j i  s a h a r a ,  H i d e n o b u  K o j i m a , 1 0 e t s u  s h i S 1 1 1 d o ,  A k i k o N o m u r a ,  K l m l o  K u d o u ,
S h i g e l u  o k a d a ,  v i j a y  K 山 n a r ,  K a z u o N a k a j i m a  a n d Y o s h l y u k i K a W 詑 o e
5 4 2 . D o p a n t A t o m s  A I T a n g e m e n t i n  T i n ・ D o p e d  l n d i u m  o x i d e
T h e 4 5 1 h  s y m p o s i u m  o n  B a s l c  s c i e n c e  o f c e r a m l c s  a n d  l n t e m a t l o n a l s y m p o s i u m  o n
I n t e r d i s c i p l i n a r y  s c i e n c c  o f N a n o m a t e r i a l s
S e n d a i ( 2 0 0 7 . 1 . 2 2 - 2 3 )  P P フ 0 - 7 1
T .  M . 1 n e r b a e v ,  R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k l ,  Y .  K a w a 2 0 e  a n d  T .  N a k a m 山 ' a
5 4 3 . p r e p a T a t i o n  a n d  c h a r a c t e r i z a t i o n  o f p e r o v s k i t e ・ t y p e  R R h 3 B  ( R  =  r a r e  e a r [ h )
I n t e m a t i o n a l c o n f e r e n c e s  o n  M o d e m  M a t e r i a l s  &  T e c h n 0 1 0 8 i e S  2 0 0 6  ( C I M T E C  2 0 0 6 )
S i c i l y , 1 捻 l y  ( 2 0 0 6 . 6 . 4 - 9 )
T .  s h i S 1 1 i d o ,  S .  K o h i k i ,  S .  o k a d a ,  A .  N o m u r a ,  M .  o k u ,  R .  s a h a r a ,  K . Y u b u t a ,  H .  K O 」 1 m a ,
丁 .  s u g a w a r a ,  K .  o b a r a 、  V .  K u m a r ,  Y .  K a w a z o e  a n d  K .  N a k a j i m a
5 4 4 . M a g n e t i c  p r o p e r t i e s  o f R R h 3 B ( R  = '  R a r e  E a r t h  E l e n w n t )
1 5 t 1 1 1 n t e m a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  s o l i d  c o m p o u n d s  o f 丁 r a n s i l i o n  E l e m e n t S  2 0 0 6
( S C T E 2 0 0 6 )
C r a c o w ,  p o l a n d  ( 2 0 0 6 . フ . 1 5 - 2 の
T .  s h i s h i d o ,  T ,  M o r i ,  S .  o k a d a ,  M .  o k u ,  K .  K u d o u ,  K . 1 1 Z u m i ,  A .  N o m u r a ,  T .  s u g a 、 ¥ a r a ,
R. sal]ara, K. Yubuta, V. Kumar, K. Hayashi, K. shimamura, J. Ye, Y. KaW能oe and
K. Naka」1ma
545.Magnetic propedies ofNio clusters
2007 MRs spdng Meeting
San Fratlcisco (2007.4.9-13) sessioo J9, P.Ⅱ2
Y. Feng, G. peng, R. WU,J. Ding and Y. Kawazoe
S46.origin of Molecular stabiliw and Magnetism Revealed by the complete solution of
Many-electron schroedinger Equation
2007 MRs sprino Meeting
San Francisco (2007.4.9・B) session DD2, P2B
Y. Kawazoe, K. Hongo, T. oyamada, Y. Marayama and H. Yasuhara
547.conlr010fElectron Transport by Manipulating a conjugated Framework
"Frontlers in computational science ofNanoscale Tra11Sporr'in c0川Unction with
AtomistⅨ、vorkshoP 2007
Tokyo, Japan (2007,6.フ-8) P.57, NO.PI0
Sa11g uck Lee, Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
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548.F醐damental understandino ofMaterials propedies Based on the Exact solutlon ofMany Bod
Coulombic system by Di缶,1Sion Quantum Monte carlo Method
Intemationalcon企rence on Materials forAdvanced Techn010gieS2007 (1CMAT2007)
Frontiers in computalional Materials science
S血gap0祀(2007.フ.1-6) NO.OB、8-1N6
Y. Kawazoe
549.Absolute value Estimations for Hypernne structure conslants,10nization potenlials, and
Elecuon A価nities
Cha11e1壌es in computer simulalions(CCS2007): Bridging the Time and Length scales
2 6 9
S i n g a p o r e  ( 2 0 0 7 . フ . 2 3 - 2 5 )  P . 2 2
Y o s h i y u k i  K a w a z o c
5 5 0 . T h e o r e t i c a l  D e s c r i p t i o n  o f A m o r p h o u s  s o l i d  l c e  u n d e r  p r e s s u r e
I n l e m a t i o n a l s y m p o s i u m  o f t h e  1 5  A n n l v e r s a r y  o f t h e A c a d e m i c  E x c h a 1 壌 e A g r e e m e n t
b e N e e n  T o h o k u  u n i v e r s i t y  a n d  s i b e r l a n  B r a n c h  o f R u s s l a n A c a d e m y  o f s c i e n c e s
a o 0 小  A n n i v e r s a r y  o f T o h o k u  u n i v e r s i t y )
S e n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 7 . 8 2 4 )
V .  R .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o l i n  a n d  Y .  K a w a z o e
5 5 1 X 力 加 i h o  s t u d y  o n  c o n d u c t a n c e  p r o p e r t i e s :  A  c a s e  S 加 d y  o f F e r r o c e n e  M o n o l n e r a n d  D i m e r
I n t e m a l i o n a l s y m p o s i u m  o f 小 e  1 5  A n n i v e r s a r y  o f t h e  A c a d e m i c  E X C 1 1 a n g e  A g r e e m e n t
b e N e e n T 0 1 1 0 k u  u n i v e r s i w  a n d  s i b e r i a n  B r a n c h  o f R u s s i a n A c a d e m y  o f s c i e n c e s
a o 0 小  A n n i v e r s a r y  o f T o h o k u  u n i v e r s i w )
S e n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 7 . 8 2 4 )
H i r o S 1 1 i  M i z u s e k i ,  T o m o k i  u e h a r a ,  R o d l o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F a r a 1 1 a n ,
N o b u a k i l g a r a s h i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
5 5 2 . s e l f L i m i t a t i o n  f o r  l n t e r s t i t i a l  o x y g e n  R e l e a s e  n ' o m  T i n - D o p e d  l n d i u m  o x i d e
I n t e m a t i o n a l  s y m p o s l u m  o f t h e  1 5  A m ] 1 V e r s a r y  o f t 1 1 e  A c a d e n ] 1 C  E x c h a n g e  A g r e e m e n t
b e l w e e n  T o h o k u  u n i v e r s i t y  a n d  s i b e r i a n  B r a n C 1 1 0 f R u s s i a n A c a d e m y  o f s c i e n c e s
σ 0 0 小  A n n i v e r s a r y  o f T o h o k u  u n i v e r s i t y )
S e n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 0 7 . 8 2 4 )
T a l g a t  M . 1 n e r b a e v ,  R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h i  M i z u s e k l ,  Y o s h l y u k i  K a w a z o e  a n d
T a k a s h i N a k a m u r a
5 5 3 . c r y S 仇 I  s t r u c t い r e  A n a l y s i s  o f D i c a l c l u m  s i l i c a t e s  b y 』 h ・ i " i h o  c a l c u l a t i o n
3 2 " d c 。 n f e r e n c e o n o u R 、 N O R L D i n c o N C R E 丁 E & S T R U C T U R E S
S i n g a p o r e  ( 2 0 0 7 . 8 2 8 - 2 9 )  P P . 4 0 7 - 4 1 2
R .  s a k u T a d a ,  A .  K .  s i n g h ,  T .  M .  B n e r e ,  M .  u z a w a  a n d  Y .  K a w a z o e
554.Quality Assurance for computational Maledals scia]ce
17th lketanic01寸erence: The Doyama symposium on Advanced Materials
Tokyo, Japan (2007.9.5-8) P.141
YoshlyukiKawa20e, Takayukioyalnada, KentaHongo, YoheiManlyama and
Hlroshi YasU11ara
555.paradigm shi介 of 小e Materials Design by computer simulation and the ActiⅥty of Asi肌
Consorrium on computational Materials science V汝Ual orgarlization (ACCMS、VO)
111e 9th High performance colnpuling lntemational conference & Exhibition
(HPC Asia2007)
Seoul, Korea (2007.9.9-12) P37
YoshiyukiKawazoe
556. First・principles Exploration ofFenoelectricily in Nanoscale Thin Films and in Multifelroics
The 4th con企rence ofthe Asian c0那ortium on computational Materials science
(ACCMS・4)
Seoul, Korea (2007.9.12・】6) NO.143
Jaita paul, Nlrat Ray, T. Nishimatsu, Y. Kawazoe and u. V.、入'aohmare
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557.Transport properties ofNanoscale Materials for Molecular、Nires Application
The 4th confヒNnce ofthe Asian consodium on colnputationalMaterials science
(ACCMS4)
Seoul, Korea (2007.9.12-16) NO B3
HiroshiMizuseki, Rodion v. Belosludov, sano uck Lee and Yoshiyuki Kawazoe
558."h 加ilio Description ofQuantum Dots/organiC 上igands lnterface: Effect of core structure on
Cyclotoxicity
Ihe 4th conference ofⅡle Asian consortium on computational M飢erials science
(ACCMS4)
2 7 1
S e o u l ,  K o r e a  ( 2 0 0 7 9 . 1 2 - 1 6 )  N O . 0 3 - 5
R .  V .  B e l o s l u d o Y ,  H .  M i z u s e l a ,  A .  K a s u y a ,  V .  K u m a r  a n d  Y .  K a w a z o e
5 5 9 . T h e o r e t i c a l  s t L l d y  o f t h e  s t n l c t u r a l ,  M e c h a n i c a l  a n d  E l e c t r o n i c  p r o p e 丘 l e s  i n  B o r i d e s
T h e  4 小  C o n f e r e n c e  o f 小 e A s i a n  c o n s 0 此 i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l M a t e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S 4 )
S e o u l ,  K 0 祀 a  ( 2 0 0 7 9 . 1 2 - 1 6 )  N O . 0 8 - 2
R .  s a h a r a ,  H .  K o j i m a ,  T .  s h i s h i d o ,  A .  N o m u r a ,  K .  K u d o u ,  S .  o k a d a ,  v u a y  K u m a r ,
K . N a k 勾 i m a a n d Y .  K a w a 2 0 e
5 6 0 . T W O _ s l a g e  R o l a t i o n  M e c h a n i s m  f o r  G r o u p v  p r e c u r s o r  D i s s o c i a t i o n  o n  s i ( 0 0 1 )
T h e  4 小  C 0 1 寸 e r e n c e  o f t h e  A s i a n  c o n s 0 丘 i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r l a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 4 )
S e o u l ,  K o r e a  ( 2 0 0 7 9 . 1 2 - 1 6 )  N O . 0 7 - 4
M i z u s e k i  a n d
J i a n - T a 0  圦 l a n g ,  C .  F .  c h e n ,  E .  G . 圦 l a n g ,  D i n g ・ s h e n B  w a n g ,  H
5 6 1 . H y p e r f i n e  S 加 C t u r e  c a l c u l a t i o n s  T h r o u g h  A Ⅱ ・ 石 l e c t r o n  M i x e d ・ B a s i s  M e t h o d
T h e  4 t h  c o n f e r e n c e  o f t h e  A s l a n  c o n s o d i 1 1 m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e d a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 4 )
S e o u l ,  K o r e a  ( 2 0 0 7 9 . 1 2 - 1 6 )  N O . P I - 0 2
M .  S .  B a h r a m y ,  M .  H .  F .  s l u l t e r  a n d  Y .  K a w a z o e
Y .  K a w a z o e
5 6 2 . E l e c t r o n  丁 r a n s p o d  p r o p e d i e s  o f F r e e ・ b a s e  p o T p h y r i n  M o l e c u l a r  s y s t e m s
C o n ね C t  S 加 C l u r e
T h e  4 t h  c o n f e r e n c e  o f t l w  A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o r n p u t a Ⅱ o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 4 )
S e o u l ,  K o r e a  ( 2 0 0 7 9 . 1 2 - 1 6 )  N O . P 2 - 0 2
S a n g  u c k L e e ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i M i z u s e M  a n d Y o s h l y u k i K a w a z o e
E 仟 e c t s  o f l s o m c r  a n d
563.Application ofcarbon Nanotube as aNanodevice: zener and Esaki Diode
The 41h conference ofthe Asian consortium on computational Materials science
(ACCMS4)
Seo01, Korea (20079.12、16) NO.P2-03
Sang uck Lee, Mohammad Khazaei, Rodion v. Belosludov, Fabio pichieni,
HiroshiMizusekiand YoshiyukiKawazoe
564.Electron Transport properties ofcarbon Nanotube-zinc MelalJunctions
The 4th conference ofthe Asian consonium on computational Materials science
(ACCMS4)
Seoul, Kolea (2007.9.12-16) NO.P2-09
M. Khazaei, S. U.1"ee, F. pichierri and Y. Kawazoe
565.Assembling ofMO・S Nanowires from clusters a11d E仟ect oflodine Doping
The 4th conference ofthe Asian consortium on compU仏tional Materials sclence
(ACCMS、4)
Seoul, K0祀a (20079.12-16) NO.P3-06
P. Mun唱an, VⅡay Kumar, Yoshiyuki Kawazoe andNorio ota
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566.DFT study on Magnesium-Based cluslers: The Role ofY也・ium forthe F0肺ation ofM晋CU、Y
AⅡoysystem
The 4th conference ofthe Asian c0鵬omum on computational Materials science
(ACCMS、4)
Seoul, Korea (2007.9.12-16) NO.P3-10
Masae lakahashi, Mikio Fukuha皿, Akihisa lnoue and Yoshiyuki Kawazoe
567. Density Functional study ofstructural Dist011ion in Y廿dum clusters
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6 0 6 . T h c o r e t i c a l  D e s c r i p t i o n  o f s t r u c l u r a l  p h a s e  T r a n s m o n s  o f M i x e d  G a s  H y d r a t e s
T h c  s e c o n d  G e n e r a l M c e t i n 邑  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  ・  v i l t u a l  o r g a n i z a t i o n )
S 帥 d a i ,  M a t s u s h i m a , J a p a n  ( 2 0 0 8 . 1 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 7
T 、  P .  A d a m o v a , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  V .  R .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
6 0 7 . T h e o r e t i c a l  s t u d y  o f M a g n e t i s m ,  p h a s e  S 仇 b i l i w  a n d  s p l n ・ D e p e n d e n t T r a n s p o r t l n  c e M n N i 4
T h e  s e c o n d  G e n e r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o r t i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a l c r i a l s  s c i e n c e  ・  V 汝 U a l  o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u S 1 1 i m a ,  J a p a n  ( 2 0 0 8 . 1 2 6 - 2 8 ) N O . P S ・ 2 8
M .  S .  B a h r a m y ,  P .  M u n 唱 a n ,  G .  P .  D a s  a n d Y .  K a w a z o e
6 0 8 . E l e c t r o n  T r a n s p o r r  p r o p e r t i e s  o f  c N T ・ Z Ⅱ 、 - C N 丁 ( X =  1 0 , 2 0 , 3 の  I D  H e t e r o j u n c t l o n s
F i r s t - p n n c i p l e s  c a l C 1 1 1 a l i o n s
T h e  s e c o n d  G e n e r a l M e e t i n g o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c 0 鵬 0 1 1 i u m  o n c o m p U 仇 t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  -  v i 血 a l  o r g a n i z a t i 0 川
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 0 8 . 1 2 6 - 2 8 )  N O . P S ・ 2 9
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  s a n g  u c k  L e e ,  F a b i o  p i c h i e m  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
6 0 9 .  M e t a l  c h a l c o g e n i d e N a n o w i r e  A s s e m b H e s  f o r  L 卜 1 0 n  B a l t e H e s
T h e  s e c o n d  G e n e r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  ・  v i d u a l  o r g a n i 2 a t i o n )
S a ] d a i ,  M a t s u S 1 1 i m a ,  J a p a n  ( 2 0 0 8 . 1 2 6 - 2 8 )  N O . P S 3 0
P .  M u n 唱 a n ,  v i j a y  K u m a r ,  Y o s h i y u k i  K a w a z o e  a n d N o r i o  o t a
f r o n ]
610.A First-principles sludy on the Mechanism ofDimerization ofphosphaa11enes
The second GencralMeeting ofACCMS・VO (Asian consonium on computational
Materials science ・ vir[ual organizati0川
Sendai, Matsushima, Japan (2008.1、26-28) NO.PS、32
D. Hirose, M. Takahasl】i, Y. Kawazoe and s.1to
6Π.Electronic structⅡre ofoligothiophenes: Aromalic and Quinoid struC111res
The second GeneralMeeting ofACCMS・VO (Asian cons011ium on compulaⅡonal
Malelials science ・ viπUal organization)
S印dai, Matsushim4 JaP肌(2008.126-28)NO.PS34
HiroshiMizusekiand YoshiyⅡkiKawa20e
612.S{ructural optimization by TOMBO: case S加dy ofHydrides and Molecules
The second caleral Meeting ofACCMS・VO (Asian consorlium on computational
Materials science ・ vinual organization)
Sendai, Matsushima,JaP帥(2008.126-28) NO.PS、35
Masaya lwamoto, osamu Kikega、¥a, Daisuke Hirose, saeed Bahtalny, Ryoji sahara,
Hiroshl Mlzusek1 引ld Yoshiyuki Kawazoe
282
6B.Tra11Sport propedles ofone・DimensionNanosystems forApplication in Molecular Eleclronics
20081ntemationalconference onNanoscience and Nanotechn010gyucoNN2008)
Mclbourne, Australia (2008.2.25-29)
R. V. BeloS111dov, S. U. Lee, H. Mizuseki, A. A. Farajian, T. Takenobu, Y.1Wasa and
Y. Kawazoe
614.Theoretical S山dy of Quanlum Dots/organic Ligands lnter丘tce: E仟ec[ of core stnlc[ure on
Cyd010xiciw
20081nlemalional confcrence on Nanoscience andNanoteC1川010gy(1CONN2008)
Melboume, Australia (2008.2.25-29)
Rodion Belosludov, Hiroshi Mizuseki, vijay Kumar, Atsuo Kasuya and
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6 1 5 . T 1 1 e o r e t i c a l  s t u d y  o f t h e  s t r u c t u r a l ,  M e c h a n i c a l ,  a n d  E l e c t r o n l c  p r o p e r t i e s  i n  H y d H d e s
A m e r i c a n  p h y s i c a l  s o c i e t y  2 0 0 8  M a r c h  M e e t i n g
N e w  o r l e a n s ,  U S . A . ( 2 0 0 8 3 . 1 0 - 1 4 )
R y o j i  s a h a r a ,  B u n  T s u c h i y a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  s h i n j i N a g a t a ,  T a t s u o  s h i k a m a  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
Y o s h i y u k i K a w a z o e
6 1 6 . c h t i c a l  p h e n o m e n a  o f  s i t e . p e r c o l a t i o n  M o d e l s  w l t h  T W O  D i f f e r e n t  s l z c s  o f  p a r t i c l e s  o n  a
S q u a r e  L a 廿 i c e
A m e r i c a n  p h y s i c a l  s o c i e W  2 0 0 8  M a r c h  M e e t m g
N e w  o r l e a 鵬 ,  U S . A . ( 2 0 0 8 3 . 1 0 - 1 4 )
R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h i  M i Z Ⅱ S e k l ,  K l y o s h i  K a n l e ,  A t s u s h i  M u r a m a t s u  a n d
Y o s h i y u k i  K a 、 V 能 o e
6 1 7 . Q 、 1 a l i w  A s s u r a n c e  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t a ' i a l s  s c i e n c e :  w h a t  i s  t 1 1 e  m a j o r  f a c t o r  i n  H l m d ' S
S p i n 、 m u l t i p l i C 卿 川 l e  f b r  a t o m S  卸 d  m o l e c u l e s ?
P r o c e e d i n g s  o f t h C  1 7 山  l k e t a n i c o n f e r e n c e :  T h e  D o y a m a  s y m p o s l u m  o n  A d v a n c e d
M a t e r i a l s
T o k y o ,  J a p a n  ( 2 0 0 7 9 . 5 - 8 )  P P . 4 2 8 4 3 1 ,  N 0 7 A I - 1 ( 1 n v i t e d )
T a k a y u k i o y a m a d a , Y o u h e i M a r u y a m a ,  K e n t a H o n g o ,  Y o s h i y u k i K a w a z o e a n d
H i r o S 1 1 1  Y a s U 1 1 a r a
6 1 8 . 1 h  1 π m o  D e s c r i p t i o n  o f l h e  Q u a n 加 m  D 0 1 、 v i t h  N o v e l  c o r e  s t N c t L l r e  a n d  t h e i r  l n t e r a c t i o n  w i t h
O r g a n i c  L i g a n d
P a 血 C l e S  2 0 0 8
O r l a n d o ,  F l o r i d a ,  U S A  ( 2 0 0 8 . 5 . 1 0 ・ B )  P P , 1 0 6 - 1 0 7 ,  N O . 1 6 7  ( o r a l )
R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k i ,  A .  K a s u y a  a n d  Y .  K a w a z o e
6 1 9 . D e s i g n  o f  N a l ] o s c a l e  M a t e r l a l S  丘 ) r  M o l e c u l a r  D e v i c e s  b y  F i N t  p r m c i p l e s  a n d  G e n e t i c
Algorithm Approaches
The 19小 hltematlonal confera〕ce on Molecular Electronics & Devices
Ajou unNe謡iw, suwon, Korea(2008.5293の PP.55-56, NO.0-1
H. MIZLlseki, N.1garashi, R. Hayashi, R. V. Belosludov, S.、U. Lee and Y. Kawazoe
620.Theoretlca11nveSⅡgatlons ofMultlporphyHnic systems as single、Molecule switches
The 19th lntemational conference on Molecular Electronics & Devices
AJou university, suwon, Korea(2008.5293の PP.59-60, NO.03
S. U. Lee, R. V. Belosludov, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
621.Designmg Nanogadget f01' Natloelectronic Device by Nitrogen、Doped capped carbon
Nano[ubes
The lstlntemational conference ofthe Grand chaⅡenge to Next、Generalion lnte8rated
Nanosclence
Tokyo,JaP肌(2008.6.3-フ) NO.2P・CMP01(posleo
Sang uck Lee, Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
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622jh/niiio calculations can be Quality Assured ・Hund'S Multゆliciw Rule and vMa11heorcm、
Proceedings of仙e 4th lntemational symposium on the Marine Biotechn010gyand
AdvancedMalaials
KangnungNational university, Gangneung, Korea (2008.6.12-13) PP.172-175
Y. Kawazoe, T. oyamada, Y. Maruyalna, K. Hongo and H. Yasuhara
623.First・pnncjples calculations ofMany・Body S仏tes for lhe single N地'ogen、 vaca11Cy Defectin
Diamond
Ninth lnlemational conference on the science and Application ofNa110tubes(NT08)
LC C0川m, Monlpe11ier, France (2008.629-フ.4)
A. Ranjbar, M、 Heidari saani, K. Esfaりani and Y. Kawazoe
624.E仟ect of Excess Electrons on Hexaoonal close・packed Mg a11d the Model clusters for Bulk
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M e t a Ⅱ i c  G l a s s e s
I n l e m a t i o n a l c o n f e r e n c e  o n N a n o s c i e n c e  十 T e c h n 0 1 0 部 ( 1 C N + T  2 0 0 8 )
K e y s t o n e ,  U S A  ( 2 0 0 8 . 7 2 0 - 2 5 )
M .  T a k a 1 1 a s h i ,  M .  F u k u h a r a ,  A . 1 n o u e  a n d  Y .  K a w a z o e
6 2 5 . 』 h 、 / J l i h o  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s t u d y  o n  c t y s t a l  s t n l c t u r e  o f B e t a ・ D i c a l C 1 1 1 m  S Ⅱ i c a t e
3 3 田 C o n 企 r a l c e o n o u R W O R L D i n c o N C R E T E &  S T R U C T U R E S
S i n 部 P o r e  ( 2 0 0 8 . 8 2 5 - 2 7 )  P P . 4 1 5 4 2 0
R .  s a k 山 ・ a d a ,  A .  K .  s i n g h ,  B .  Y a k o b s o n ,  M .  U 2 a w a  a n d Y .  K a w a z o e
6 2 6 . T h e o r e t i c a l  s t u d y  o n  p l ] a s e  s t a b i l i t y ,  M a g n e t i s m  a n d  s p i n ・ 1 n d u c e d  T r a n s p o r t i n  c e M n N i 4
S u r η m a '  s c h o 0 1  " N a n o m a g n e t i s m  a n d  s p i n t r o n i c s "
P r a 8 U e ,  c z e c h  R 叩 U b l i c  ( 2 0 0 8 . 9 . 5 ・ B )
M .  S .  B a h r a m y ,  P .  M u r u g a n ,  G .  P .  D a s  a n d  Y .  K a w a z o e
6 2 7 . o n  Ⅱ 〕 e  E 仟 e c t  o f E X C C S S  E l e c t r o n s  m  H e x a g o n a l  c l o s e ・ p a c k e d  M g  a n d  M o d e l  c l u s t e r s
E 礁 1 1 t h  T r i c n n i a l c o n g r e s s  o f t h e  w o r l d  A s s o c i a t i o n  o f T h c o r e t i c a l  a n d  c o m p u t a t i o n a l
C h e m 紋 S ( W A I O C 2 0 0 8 )
S y d " e y ,  A u s t r a l i a  ( 2 0 0 8 9 . 1 4 - 1 9 )  N O . P P 0 6 2  ( p o s t e o
M a s a e  T a k a h a s h i ,  M i k i o  F u k U 1 徐 r a ,  A k i 1 1 i s a  l n o u e  卿 d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
6 2 8 . 河 h  1 π i h o  S 加 d y  o n  l h e  Q u a n t u m  D o t  o r g a n i c  L i g a n d  l n t e l f a c e :  E 仟 e c t  o f  c o r e  s t r u c t u r e  o n
C y t o t o x i c i w
T h e  5 t h  l n t e m a t i o n a l  c o n g r e s s  o f N a n o ・ B i o  c l e a n  T e c h  2 0 0 8
S a n  F r a n c i s c o ,  U S A  ( 2 0 0 8 . 1 0 2 7 3 の N O . 1 ・ C ・ 2
R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  A t s u o  K a s u y a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
6 2 9 . p r o s p e c l f o r l m p r o v e d  H y d r o g e n  s t 0 殿 g e  M a t e r i a l s
A s i a N A N 0 2 0 0 8 一 丁 h e 2 0 0 8  A s i a n c o n f e r e n c e  o n N a l w s c i e n c e a n d N a n o t e c h n 0 1 0 g y -
B i o p o l i s ,  s i n g a p o r e  ( 2 0 0 8 . 1 1 3 - 6 )  P 2 1 0 ,  N O . H ・ 0 4 - 4  ( 1 n v i t e 山
630.1heoretical sludy ofstructural, Eleclronic, and Mecha11ical propedies in Me仏I Hydrides
AsiaNAN02008-The2008 Asian conference onNanoscience andNanolechn010gy-
Biopolis, singapore (2008.113-6) P211, NO.H・054 (oraD
Ryoji sahal"a, Bun Tuchiya, HiroshiMizuseki, shinjiNagata, Tatsuo shikamaand
Yoshlyuki Kawa20e
Hlrosl]i Mizuseki, N. S. venkataramanan, R. sa11ara田]d Y. KaW能oe
631.sludy ofHydrogen storage in Aluminum Hydride coated single 、vaⅡed carbon Nanotube
AsiaNAN02008-The2008Asian conference onNanoscienceandNanotechn010部一
Biopolis, sing叩0詫(2008.Ⅱ.3-6) P215, NO.H・09-4 (oral)
K.1yakU札1, Y. Kawazoe, M. Rajarajeswari and v.]. surya
632. simulation of、¥ater FIOW 1ル、ough carbon Nanotube using Adi丘CialNcuralNeNork
AsiaNAN02008-The2008 AsianconferenceonNanoscienceandNanotechn010gy-
Biopolis, singapore (2008.113-6) P.102, NO.A・PA・09 (poster)
S. Ahadian and Y. Kawazoe
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633.Adsorbed Hydroga]Atoms on Graphene producing slar・Like sTM lmages
AsiaNAN02008-1he2008 Asianconference onNanoscienceandNanotechn010σy-
Biopolis, singapore (2008.113-6) P220, NO.H・PH・14 (poster)
Mohammad Khazaei, MohanⅡnad s. Bahramy,Ahmad Ra川bar,HiroshiMizusekiand
YoshiyuM Kawazoe
634.S加Cturaloptimi2alion byTOMBO: casc study ofHydrides and Molecules
AsiaNAN02008-The 2008 Asian con1ヒrence onNanoscience andNa110lechn010gy-
Biopolis, singapore (2008.113-6) P.221, NO.H・PH、18 (poster)
Ryoji sahara, osamu Kikegawa, saeed Bahramy, Ry口nosuke Note, HiroshiMlzuseki,
Marcel H. F. sluilcr and YoshiyuM Kawazoe
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6 3 7 .  H y d r o g e n  A d s 0 中 t i o n  o v e r  [ 北 h i u m ・ F u n c t i o n a l i z e d  c a l i x f 4 ] A r e n e s
I n t e m a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  H y d r o g e n  a 1 1 d  H y d r o g e n  s t o r a g e :  M e t h o d s  a n d  M a t e r i a l s
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Y o s h i y u k i K a w a z o e
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M e d i 山 η
1 Π t e m a t i o n a l  c o n 企 r e n c e  o n  A c t i v e / s m a r t  M a t e n a l s
M a d u r a i , 1 n d i a  ( 2 0 0 9 . 1 7 - 9 )  P 3 1 ,  N O . 1 T ・ 5  σ n Ⅵ t e d )
K . 1 y a k U 廿 i ,  V .  J .  s u r y a ,  M .  R a i a r a j e s w a n  a n d  Y .  K a w a z o e
6 4 0 . N u c l e i c  A c i d  B a s e 、 u r a c i l  A d s o r p t i o n  o n  s i n g l e  、 v a 1 1 e d  c a r b o n  N a n o t u b e
I n t a 1 1 a t i o n a l  c o n k r e n c e  o n  A c t i v e / s m a d  M a t e r i a l s
M a d u r a i , 1 n d i a  ( 2 0 0 9 . 1 7 ・ の  P . 1 2 9 ,  N O S M A R T 1 4 2  ( o r a l )
M .  R a j a r 勾 e s w a n ,  K . 1 y a k U 廿 i a n d  Y .  K a w a z o e
641.MolecU1雛 Hydrogen st0松ge in S圦/CNIFunctionalized with Nickel Hydride
Intemational conference on Active/slnad Matedals
Mad山ai,10dia(2009.17・9) P.B2,NOSMART146 (oral)
V. J. surya, K.1yakutti, N. S. venkataramanan and Y. Kawazoe
642.Theoretical study of Ligand coated core/she11 Qua11tum Dots: Ea'ect of core structure on
Cycl010xidw
2"dIntemalional symposium onNanomedicine σSNM2009)&
Asian core symposlum-Na110 and BiomedicalMolecular science -
Okazaki,JaP肌(20092.4・フ) P.61, NO.P、B (posler)
Rodlon Belosludov, Hiroshi Mi2Useki, Atsuo Kasuya and Yoshiyuki Kawazoe
643.Designing Na110gadget forNanoclectronic Device by carbonNanotubes
TheThirdGeneralMeetingofACCMS・VO (Asi肌Consortium on compU仏tional
Malerials science ・ vmual organization)
Sendai, Matsushima, Japan (20092.16-18) Nojnv、5
Sang uck Lee, Mohalnmad Khazaei, Fabio pichieni, Rodion v. Belosludov,
HiroshiMi2Useki and Yoshiyuki Kawazoe
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644.Highly stable 肌d sy1棚れetricBoron caged B@C012@B80 core、sheⅡ Cluster
Ihe Third General Meeting ofACCMS・VO (Asian consolti11m on computational
Materials science - vidual organizalion)
Sendai, Matsushima, Japan (2009.2.16-18) NO.1nv、フ
Jian・Tao 、入'ang, changfeng chen, E. G. wang, D血g・sheng 、Nang, H. Mizuseki and
Y. Kawazoe
645.Anatomy ofNano sized HexagonalGraphene Molecules
The 11)ird Gcneral Meeling ofACCMS・VO (Asian consonium on computational
Materials sciencc ・ vmual organizati0川
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I C O N N  2 0 1 0 - 1 n t e m a t i o n a l c o n f e r e n c c  o n N a n o S 引 a ) c e  a n d N a n o t c c h n 0 1 0 g y
S y d n e y ,  A u s t 松 l i a  ( 2 田 0 2 2 2 - 2 6 )  s y m p o s i u m  6  ( o r a D
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i M i z u s e k i  a n d  Y O S 1 1 i y 1 1 k i  K a w a z o e
7 6 3 , A c c u r a t e  D e s c r i p l i o n  o f T h e Π 丁 1 0 d y n a m i c  p r o p e d i e s  o f H y d r o g e n  c l a t h r a t e  H y d r a t e s
I C O N N  2 0 1 0 - 1 n t c m a t i o n a l c o n f e r e n c e  o n N a n o s c i e n c e  a n d N a n o t e c l m 0 1 0 g y
S y d n e y ,  A u s t r a l i a  ( 2 田 0 2 2 2 - 2 6 )  p o s t e r s e s s i o n  3 , 2 2 5 ・ N O . フ ( p o s l e r )
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  o l e g  s u b b o t m ,  H i r o s h i  M l z u s e k i  v l a d i m l r  B e l o s l u d o v  a n d
Y o s h i y Ⅱ k i  K a w a 2 0 e
7 6 4 . 1 h e o r e t i c a l  s t u d y  o f  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a t e r i a l s  b y  A 1 1 ・ E l e c t r o n  M i x e d 、 B a s i s  p r o g r a m
T O M B O
T h e  5 t h  J a p a n 、 c h l n a  s e m i n a r  o n  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a t e r i a l s
T o k y o , J a p a n  ( 2 0 1 0 3 2 )  P . 1 9 9 , N O . P 1 9
R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k i ,  M a l c e l  s l u l t e r ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a w a z o e
7 6 5 . T h e o r e t i c a l  s l u d y  o n  A l k a l i A t o m  D o p i n g  t o  E n h 帥 C e  t h e  s t o r a g e  C 叩 a c i l y  o f M a t e r i a l s
丁 h e  5 t h  J a p a n 、 c h i n a  s e m m a r o n  H y d r o g e n  s t o r a g e M a t e 口 a l s
T o k y o , j a p a n  ( 2 田 0 3 2 )  P 2 0 0 ,  N O . P 2 0
H i r o s h i M i z u s e k i ,  N a t a r a j a n  s .  v e n k a t a r a m a n a n ,  G a n g  c h e n ,  R y o 」 1  S a h a r a a n d
766.Transporι Propenies of MolecU1田~vires by usino First・principles calculations and
NoneqU11ibrium Green'S Function Fon11alism
MRS 、入'orkshop sehes-Nanocontacts andNanointerconnects-
San Francisco, califomia (2010.4.5) NO.P8 (posler)
HiroshiMIZⅡSek1肌d YoshiyukiKawazoe
YoshlyukiKawazoe
767.Modeling Room TemperatuN Fenolnagnetism in an Asymmetric Graphene Modined by cH2
and co
2010 MRs springMeeting
S肌 Francisco, CA, USA (2010.4.5-9) NO.SI.1(orab
N. ota, N. G0りi2adch andY. Kawazoe
768.First-principles calculations on Alkali Atom Doping to Enhance the slorage capaciw of
Matenals
2010 MRs spring Meetino
San Fmncisco, CA, USA (2010.4.5-9)NO.Y33 (oraD
H. Mi2Useki,N. S. venka伽amanan, R. sahara and Y. Kawazoe
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769.Atomistic Modeling ofGrain BoundarieS 血 Multicrysta11ine SⅡicon
2010 MRs spring Meeting
San Francisco, CA, USA (2010.4.5-9) NO.A]73 (postco
H. Mizuseki, A. suvitha, R. sahara and Y. Kawa20e
フ70.Binding Ener部 Estilnation of Hydrogen storage Materials by AⅡ
ProgramTOMBO
2010 MRS SPHng Meeting
San Francisco, CA, USA (2010.4.5-9) NO.Y6.フ(posteo
R. sahara, H. Mizuseki, K. ohno, S. Marcel and Y. Kawazoe
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フ 7 1 . T r a n s p o r t  p r o p e 1 1 i e s  o f  M o l e c u l a r  、 v i r e s  b y  u s i n g  F Ⅱ ' s t - p n n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  a n d
N o n e q u i l i b r i u m  G r e e n ' S  F u n c t i o n  F o r m a l i s m
2 0 1 0  M R s  s p r l n g M e e t l n g
S a "  F r a n c i s c o ,  C A ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 4 . 5 - 9 ) N O . 1 1 6 . 1 7  ( p o s t e o
H .  M i z u s e k i ,  S .  L e e ,  R .  V .  B e l o s l u d o v  a n d  Y 、  K a w a z o e
フ 7 2 . M i x e d  H ユ 、 C H 4  H y d r a t e s  a s  M a t e r l a l s  f o r  H y d r o g e n  s t o r a g e
1 8 t h  、 N o r l d  H y d r o g e n  E n e r g y  c o n f e r e n c e  2 0 1 0
M e s s c  E s s e " ,  G e l m a n y  ( 2 0 1 0 . 5 . 1 6 - 2 D  N O 、 H S 3  ( 0 松 1 )
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s e k l ,  Y o s h l y u k i  K a w a z o e ,  o l e g  s u b b o t i n  a n d
V l a d i m i r  B e l o s l u d o v
フ 7 3 . M a g n e t i c  a n d  o p t o - E l e c t r o n l c  p r o p e r t i e s  o f M n ・ D o p e d  l n d i u m  T i n  o x l d e
S p r i n g  c 0 Ⅱ e g e  o n  c o m p u t a l i o n a l N a n o s c l e n c e
I C T P ,  T r i e s t e , 1 t a l y  ( 2 0 1 0 . 5 . 1 7 - 2 8 ) ( p o s t e o
M a d l w e n d r a N a t 1 1  T r i p a t h i ,  H i r o s h i  M l z u s e k i a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
フ 7 4 . F i r s t  p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  o n  c o  o x i d a t i o n  p r o c e s s  o n  p t  a n d  p t ・ M ( 1 1 1 )  A Ⅱ o y s ( M = R U ,  s n )
B t h  l n t e m a t i o n a l c o n f e r e n c e  o n  T h e o r e t i c a l A s p e c t s  o f c a t a l y s l s
M a t s u s h i n 徐 ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 6 2 1 - 2 5 )  P . 4 3 ,  N O . 5 T 0 5  ( o m l )
H i r o s h i  M i z u s e k i ,  T o s h i a k i  o k a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
フ 7 5 .  D e n s i t y  F u n c t i o n a l  s t い d y  o n  A d s o r p t i o n  p r o c e s s  o f c 0 2 0 n  t h e  D o p e d  A l k a l i n e  E a r t h  o x i d e s
B l h  l n l e m a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  T h e o r e l i c a l  A s p e c t s  o f c a l a l y s i s
M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 6 2 1 - 2 5 )  P . 5 7 ,  N 0 2 P 1 1  ( p o s t e r )
K .  s a s a k i ,  S .  u e d a ,  R . 1 n o u e ,  R .  B e l o s l u d o v ,  Y .  K a w a z o e  a n d  T .  A n y a m a
フ 7 6 . T h e o r e t i c a l  S 加 d y  o n  s e p a r a t i o n  A b i l i w  o f M e t a l - o r g a n i c  F r a m e w o r k  M a t e r i a l s
B t h  l n t e m a t i o n a l  c o n k r e n c e  o n  l h e o r e t i c a l  A s p e c t s  o f c a t a l y s i s
Matsushima, Japan (2010.6.21-25) P.65, N02P19 (post町)
Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki a11d YoshiyukiKawazoe
フフフ.1nvestigation of Acceplor・Like lntrinsic point De鳥Cts in La3Ta〔】5Ga,ON clystal by the
First・prlnclples calcU1飢10ns
Joinl symposium on Materlals science and Engineering 加rlhe 21ST century
2010 DAEJEON
Daejeon, Korea (2010.6.27-3の P.16 (oraD
Chan・Yeup chung, R山Uko Ya01くawa, Hiroshi Mizusekia11d YoshiyukiKawazoe
フ78.Density Functiona11heory study on 廿le Hydrogen storage of the Litl]ium Functionalized
MOF、5
RenewableEnergy2010
Yokohan松,Japan (2010.627ーフ,2) NO.0・Hf33 (oraD
Hiroshi Mi2Usek, Natar旦jan salhiyamoonhy venkataramanan, Ryoji sahara and
YoshiyukiKawazoe
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フ79.Hydrogen storage in clathrate Hydrate: Moleculare Level Description of Themodynamics
Propenles
Renewable E11ergy 2010
Yokohama,Japan (2010.627ーフ.2) NO.0・Hf3-4 (oral)
Rodion Belosludov, oleg subbotin, Hiroshi MizuseM, vladin〕ir Belosludov and
YoshiyukiKawazoe
780.First-principles calculalion on Σ3 Grain Boundary Transition Mela1 1mpul・ities
MultlcrystaⅡine silicon
Rel]ewable Energy 2010
Yokohama,japan (2010.6.27ーフ2) NO.P、PV、38 (poster)
Hiroshi Mizusek, Ambigapathy suvitha,
Natarajan salhlyamoorthy venkataramanan, Ryojisahara and YoshiyuM Kawazoe
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7 8 1 . M o d e l i n g  c o m p o s i t i o n  o f  M i x e d  H 2 、 C H 4  H y d r a t e s  o f  c u b i c  s t r u c t u r e  l  a n d  Ⅱ  a t  E q U 1 1 i b r i Ⅱ m
W l t h  G a s  p h a s e
M i n e r a l s  o f t l w  o c e a n 、 5  &  D e e p ・ s e a M i n e r a l s  a n d  M i n i n g ・ 2  ( D S M M ・ 2 )
J o i n t l n t e n 徐 t i o n a l  c o n f 引 、 e n c e
S t . p e t e r s b u r g ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 . 6 2 8 - フ . D  P . 1 0 3
B e l o s l u d o v  v l a d i m i r ,  s u b b o t i n  o l e g ,  B e l o s l u d o v  R o d i o n ,  H l r o S 1 1 i  M l z u s e k i a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
7 8 2 . 丁 h c o r e t i c a l  S 加 d y  o n  l m p r o v e d  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a t e r l a l s
I n l e m a t i o n a l  s y m p o s i u m  "  M e t a l - H y d r o g e n  s y s t e m s .  F u n d a m e n t a l s  a n d  A p p l i c a t i o n s "
M O S C O W ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 . フ . 1 9 - 2 3 )  P . 7 8
H .  M i 2 U s e k i ,  N .  S .  v e n k a 仇 r a m a n a n ,  R .  s a h a r a ,  G .  c h e n ,  M .  K h a z a e i  a n d  Y .  K a w a z o e
7 8 3 . B i n d i n g  E n e r 部  E s t i m a l i o n  o f  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a l e r i a l s  b y  A 1 1 ・ E l e c t r o n  M i x e d - B a s l s
P r o g r a m T O M B O
I n t e m a l i o n a l  s y m p o s i u m  " M e t a l ・ H y d r o g e n  s y s t e m s .  F l m d a m e n l a l s  a n d  A P P Ⅱ C a t i o n ゞ '
M O S C O W ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 . フ . 1 9 - 2 3 )  P . 1 0 9
R y o j i  s a h a r a ,  N .  S .  v e n k a t a r a m a n a n ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  M a r c e l  s l u i t e r ,
K a o r u  o h n o  a n d  Y o s h i y u k i K a 、 v a z o e
7 8 4 . P 1 徐 S e  D i a g r a m s  o f  H y d T o g e n  c l a 山 r a t c  H y d r a l e s :  T h e o r e t i c a l  A s p e c t s  o f  H y d r o g e n  s t o r a g e
A p p l i c a t i 0 Π
I n t e m a t i o n a l  s y m p o s i u m  " M e t a l 、 H y d r o g c n  s y s t a n s .  F u n d a m e n l a l s  a n d  A p p l i c a t l o n s '
M O S C O W ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 7 . 1 9 - 2 3 )  P . 1 5 1
R .  V .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  H .  M i z u s e k i ,  V .  R .  B e l o s l u d o v  a n d  Y .  K a w a z o e
7 8 5 . p h a s e  D i a g r a m s  o f  H y d r o g e n  c l a t h r a t e  H y d r a t e s :  T h e o r e t i c a l  A s p e c t s  o f  H y d r o g e n  s t o r a g e
A p p l i c a t i o n
h l t e m a t i o n a l  s y m p o s i u m  " M e t a l 、 H y d r o g e n  s y s t e m s .  F u n d a m e n t a l s  a n d  A p p l i c a t i o n s '
MOSCOW, Russia (2010.フ.19-23) P.153
R. V. Belosludov,0. S. subbotin, H. Mizuseki, V. R. Belosludov and Y. Kawazoe
786.Atomistic Level Descriptiorl ofQuantum Dots/organic Ligands by4h ノπilio calculations
240廿I American chemical society National Meetin8 & Exposition-Boston FaⅡ 2偶0-
Boston, MA, USA (2010.822-26) NO.328 (oral)
Rodion v. Belosludov, H. Mizuseki, A. Kasuyaand Y. Kawazoe
787.TheoreⅡCal Description ofphase Diagrams ofHydrogen clathrate Hydl'ates
240th American chemical sociew National Meeting & Exposilion-Boston FaⅡ 2010-
Boston, MA, USA (2010.822-26) NO.499 (posteo
Rodion Belosludov, Hirosl]i Mjzuseki, Yoshiyuki Kawazoe, oleg subbotinand
Vladimlr Belosludov
788.FⅡSt-principles S山dy on slructural proper[jes ofBcta・Fonn Belile
35 ConferenceonouRW01て.LDINCONCRETE& STRUCTURES
Singapore (2010.825-27) PP391396
R. sakurada, A. K. singhand Y. Kawazoe
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789.』b 1πi/io calculation ofLangatate peizoelectric Materials with Acceptor、とike point DefヒCts
2010 The4小IMWKorea universiw studentExchange selninar
Seoul, Korea (2010.826-27) P.42, NO.P・18 (posleo
Chan・Yalp chung, Ritsuko Yaokawa, HiroshiMizusckiand YoshiyU1くiKawazoe
790.Theoretical study forlmprovmg Hydrogen st01'age on Metal organlc Framework
20dIntemalionalconference on Me仏1-oroanic Frameworks and open framework
Compounds-mof2010MetalorganicFramework-
MarseiⅡe, France (20109.5-8) P.208
H. Mizuseki, N. S. venkataramal〕an, R. sa11ara and Y. Kawazoe
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P C I - 2 0 1 0  - T h e  1 2 t l ] 1 n t e m a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  t h e  p h y s i c s  a n d  c h e m l s t r y  o f l c e -
S 叩 P o r o , J a p a , 1 ( 2 0 1 0 9 . 5 - 1 の  P . 4 2 ,  N O . 6 ・ A 2 - 2  ( o r a l )
0 .  S .  s u b b o t i n ,  Y U .  Y U .  B o z h k o ,  V .  R .  B e l o s l u d o v ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M l z u s e k i  a n d
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S a p p o r o , J a p a n  ( 2 0 1 0 9 . 5 - 1 の  P . 1 0 2 ,  N O . 8 ・ A 2 3  ( o r a l )
R .  V .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  H .  M i z u s e k l ,  Y .  K a w a z o e  a n d  v .  R .  B e 1 伽 I u d o v
Y 、  K a w a z o e
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P C I - 2 0 1 0  - T h e  1 2 t h  l n t e m a t i o n a l  c 0 1 寸 e r e n c e  o n  t h e  p h y s i c s  a n d  c h e m l s t r y  o f l c e -
S 叩 P o r o ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 9 . 5 - 1 の  P . 1 2 3 ,  N 0 9 ・ B 2 - 2  ( o r a l )
R .  V .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  H .  M i z u s e k l ,  Y .  K a W 故 o e  a n d  v .  R .  B e l o s l u d o v
7 9 4 . s t N c l u r a 1 1 n f o n T l a t i o n  o n  C 3 H 8  G a s  H y d r a t e  介 o m  Q u a s i - H a n n o n i c  L a t t i c e  D y n a m l c s
P C I - 2 0 1 0  - T h e  1 2 t h  l n l e m a t i 0 η a l  c o n f e r e n c e  o n  t h e  p h y s i c s  a n d  c h e m i s t r y  o f l c e -
S 叩 P o r o ,  j a p a n  ( 2 0 1 0 9 . 5 - 1 の  P . 2 0 9 ,  N 0 9 ・ P ・ 1 4  ( p o s l e o
M a a o u i a  s o u i s s i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o S 1 1 i  M l z u s e k i ,  Y o s h i y u k i  K a w a 2 0 e ,
O l e g  s .  s u b b o t i n  a n d  v l a d i m i r  R .  B e l o s l u d o v
7 9 5 .  E 仟 e c t  o f E l e c t r o n  c o n e l a t i o n  o n  s t r u c t u r a l  a n d  M a g n e t i c  p h a s e s  o f c e M n N i 4
Ψ k  c o n f e r e n c e  2 0 1 0
B e r l i n ,  G e n η a n y  ( 2 0 1 0 9 . 1 2 - 1 6 )  N O ' P 0 4 7
G o u r D a s , M o h a m m a d  s a e e d B a h r a m y ,  p a l a n i c h a m y  M U 川 g a n a n d Y o s h i y u k i K a w a z o e
7 9 6 . T 1 1 e o r e t i c a 1 1 n s i g h l s  i n t o  G r a i n  B o u n d a d e s  m  M u l t i c r y s t a Ⅱ i n e  s i l i c o n
Ψ k c 0 1 寸 e r e n c e  2 0 1 0
Berlin, Genれany (20109.12-16) NO.P557
Hlroshi MizuseM, Ambigapalhy suvit11a, Ryoji sahara and Yoshiyuki Ka、vazoe
797.Flrst P血〕Cゆles calculations on lmproved Hydrogen storage Materials
Ψkconference 2010
Berlin, Gemlany (20109.12-16) NO.P595
Hiroshi MiZⅡSeki, Nalarajan venkalaralnanan, Ryoji sahara, Gang chen,
Mohammad Kha2aeiandYoshiyukiKawazoe
798.Bindmg Energy ES11mation of Hydrogen storage Materials by A11・Electron Mixed Basis
ProgramTOMBO
Ψ' confercnce 2010
Berlin, Ge肺any (20109.12-16) NO.P658
RyoJl sahar4 N. S. venkataramanan, Hiroshi MizuseM, Marcel sluiter, Kaoru ohno and
YoshiyukiKawazoe
799.Transpod propcrties of NanoS加Ctures by using Hrst・principles calculations and
Nonequilibri山n GTeen'S Function F0Π"alism
Ψ' conference20]0
Berlin, Ge血a11y (20】0.9.12-16) NO.P689
HiroshiMizuseki, sang uck Lee, Rodion Belosludov, Hao chen and Yoshiyuki Kawazoe
320
800.Firsl principle study ofFe Doped Graphene Nanoribb0那
10【hIntemational confer引Ice on NanostrLlctured Materials (NAN0201の
Roma,1taly (2010.9.B・1刀 P218, NO.Th・pm・D・CI (oral)
N町⑯S G0寸izadeh 帥dYoshiyukiKawazoe
801. How lo predictNe、V Materials 、vith Quality Assurance by Ab lnitio computer simulation?
Novosibh'sk・Tohoku Global coE C01寸eralce for young scienlists
"New processes forsyntheses ofmultifunctional multicomponent maleriak"
3 2 1
N o v o s i b i r s k ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 9 2 1 - 2 6 )  P 3 3
Y o s h l y u k i K a w a z o e
8 0 2 .  F i r s t 、 p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n  o n n t d n s i c  p o i n t  D e f e c t  i n  L a n g a t a t e  p i c z o e l e c l : r i c  c r y S ね 1
N o v o s i b i r s k 、 T o h o k u  G l o b a l  c o E  c o n f e r e n c e  f o r y o u n g  s c l c n t l s t s
' N e w  p r o c e s s e s  f o r  s y n t h e s e s  o f m u l t i 6 1 n c t i o n a l  m u l t i c o m p o n e n t  m a t e r i a l ゞ '
N o v o s i b i r s k ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 9 2 1 - 2 6 )  P 3 6
C h a n 、 Y e u p  c h l m g ,  R i t s u k o  Y a o k a w a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i a n d  Y o s h l y u k i K a 、 v a z o e
8 0 3 . s u i t a b i l i t y  o f A n t i m o n y  a n d  A n 加 れ o n y T i n  D o p e d  l n d i u m  o x i d e  a s  T r a n s p a r e n t  c o n d u c t 0 謡 :  A
F i r s t ・ p r m c i p l e s  s t u d y
N o v o s i b i r s k 、 1 0 h o k u  G l o b a l c o E  c o n f e r e n c e  f o r y o u n g  s c l e n u S 船
" N e w  p r o c e s s e s  f m ' s y n t h e s e s  o f m u l t i 6 . 1 n c t i o n a l  m U Ⅱ i c o m p o n e n t  m a t e r i a k "
N o v o s i b i r s k ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 9 . 2 1 - 2 6 )  P 3 8
M a d 1 1 V e n d r a N a t h  丁 r i p a t h i ,  K .  s h i d a ,  R .  s a h a r a ,  H .  M l z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 0 4 . G a t e 、 c o n l r 0 1 1 e d  c u n e n t  帥 d  l n e l a s t i c  E l e c t r o n  T u n n e l i n g  s p e c t r Ⅲ 1 ' 1  0 f  B e n z e n e
S e l f L c o n s i s t e n t  s t u d y
N o v o s i b i r s k 、 T o h o k u  G l o b a l  c o E  c o n f e r e n c e  f o r y o u n g  s c i e n 1 1 S t s
" N e w  p r o c e s s e s  f o r s y n t h e s e s  o f m u l t i n m c t i o n a l  m u l t i c o m p o n e n t  m a t e n a l s
N o v o s i b i r s k ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 . 9 2 1 - 2 6 )  P . 4 0
Y .  Y .  L i a n g .  H .  c h e n ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a 、 刃 a z o e
8 0 5 . H y d r o g e n  D e s o l p t i o n  K i n e t i c s  o n  A l u m l n 山 n  s u r f a c e
N o v o s i b i N k 、 T o h o k u  G l o b a l  c o E  c o n f e r e n c e  f b r  y o u n g  s c i e n t l s l s
" N e w  p r o c e s s e s  f o r s y n t h e s e s  o f m u l t i 6 1 n c t i o n a l  m u l t i c o m p o n e n t  m a t e n a k "
N o v o s i b i r s k ,  R u s s i a  ( 2 0 1 0 . 9 2 1 - 2 6 )  P . 4 2
Q i p e 1 唱 ,  G a n g  c h e n ,  H i r o s h i M i z u s e k i a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 0 6 .  F i r s t  p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  o n  c s L  G r a i n  B o u n d a r y  l m p u r 1 1 i e s  i n  M u l t i c r y s t a l H n e  s i l i c o n
A
SSDM 2010-2010 lnternational conference on solid state Devices al]d Malerials-
Tokyo, Japan (2010922-24) PP.611-612, NO.P・14-2 (posteo
Ambigapathy sUⅥtha, Natarajan sathiyamoorthy venkat雛amanan, Ryojisahara,
HiroS11i Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
807.Materials Design by computer simulation with Quality Assuamance
11小 IUMRs lntemational c01〕ference in Asia
Qingdao, china (20109.25-28) NO.T2 (1nⅥte山
Y. Kawazoe
808.The First prindples study on the Adsolption of single K, CU, Ag, and AU Atoms on
Si( 1 1 1)・(7X7)
11小 IUMRs lnlemational conference in Asia
Qingdao, china (20109.25-28) NOT41(1nviteの
G. chen, xudongxiao, Y. Kawazoe, X. G. Gono, and c.1. chan
809.The First principles study on thc Adsolption of S血gle K, CU, Ao and AU Atoms on
Si(111)・(7X7)
11n luMRs lntemational conkrence in Asia
Qingdao, C11ina (2010.925-28) NO.fP33 (poster)
G. chen, xudongxiao, Y. Kawazoe, X. G. Gong, and c. T. chan
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810.size Dependenlpl'operties ofAlkali and Noble Metal clusters and E仟ects ofDoping
Intemational conference ofcomputational Methods in sciences and
Engimer血g2010(1CCMSE201の
Psalidi, KOS, Greece (2010.103-8)
VⅡay Kumar, M.1toh, B. D. Yadav and Y. Kawazoe
811.Firsl・principles Based Green'S Function Approad〕to MolecularNanoelectronic Devices
AsiaNAN02010-Asian conference onNanoscienccand Nanotechn010gy
3 2 3
J o i n t  c o n f e r e n c c  w i t h  R I K E N - A s i a n  R e s e a r c h  N e N o r k  s y m p o s i u m
T o k y o ,  J a p a n  ( 2 田 0 . H . 1 - 3 )  N O . P B 0 2 0  ( p o s t e r )
H i r o s N  M i z u s e k i ,  s a n g  u c k  L e e ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  Y o n ・ Y e  L i a n g ,  H a o  c h e n  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 1 2 .  F i r s t  p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n  o f L a 3 T a 0 5 G a 5 5 0 1 4  C r y S 仇 I w l t h  l n t r i n s l c  D e f e c t s
I C C 3 3 m  l n t e r n a t i o n a l  c o n g r e s s  o n  c e l a m l c s
O s a k a ,  J a P 肌 ( 2 0 1 0 . 1 1 . 1 4 - 1 8 )  N O S I ・ P O 0 5
C h a n 、 Y e u p  c h u n g _  R i t s u k o  Y a o k a w a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  s a t o s h i  u d a  a n d
Y o s h i y u k l  K a w a z o e
8 B . s t u d y  o n  E l e c t T o n i c  s t 川 C t u r e  o f i n  T i n 、 d o p e d  l n d i 山 η  O × 1 d e  b y  F i r s t ・ p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s
2 0 1 0  M R S  F a Ⅱ  M e e t i n g
B o s t o n  M A ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 1 1 . 2 9 - 1 2 3 ) N O . M M 6 9  ( p o s t e o
H .  M i z u s e k i ,  M .  T r i p a t h i ,  R .  s a h a r a , 1 .  N a k a m u r a  a n d  Y .  K a w a z o e
別 4 . Q u a n t u m  c o n d u c t a n c e  o f A t o m i c  a n d  M o l e c u l a r  B r i d g e s  b y  u s i n g  F i r s t ・ p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s
a n d  N o n e q u i l i b r i u m  G N e n ' S  F u n c t i o n  F o r m a l i s m
2 0 1 0  M R S  F a 1 1 M e e l i n g
B o s t o n  M A ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 1 1 2 9 - 1 2 3 )  N O . Y I 0 . フ ( p o s t e "
H .  M i z u s e k i ,  S .  L e e ,  R .  V .  B e l o s l u d o v  a n d  Y ,  K a w a z o e
8 1 5 X h 、 ノ π i h o  S 加 d y  o f o p t o 、 E l e c t r o n i c  p r o p e r t i c s  o f A n t i m o n y d o p e d  l n d i u m  T i n  o x l d e
2 0 1 0  M R S  F a 1 1 M e e l i n g
B o s t o n  M A ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 1 1 2 9 - 1 2 3 ) N O . M M I 0 . 6  ( o r a l )
M .  N .  T r i p a t h i ,  K .  s h i d a ,  R .  s a 1 1 a r a ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a 、 v a 2 0 e
8 1 6 . T h e  R o l e  o f  H o s t 、 G 1 1 e s t  l n t e r a c t i o n  i n  D e s l g n  o f  M e t a l - o r g a n l c  F r a m e w o r k  M a t e r i a l s  f o r
S e l e c t i v e  G a s  a n d  D 皿 g  s e p a r a t i o n : 1 h e o r e t i c a l  A s p e c t s
2 田 O  M R S  F a Ⅱ M e e t i n g
Boston MA, USA (2010.11.29-123) NO.EE11.6 (oraD
R, Belosludov, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
817.AtomistiC 上evel Description of Glass・Transition Behavior of Ni: strⅡCtural, Dynamic and
丁henηodynamic propenies
2010 MRS FaⅡ Meeting
Boston MA, USA (2010.H.29-123) NO.U9.42 (poster)
R. Belosludov, D. V. Louzguine・Luzgin, H. Mi2Useki, Y. Ka、vazoe and Ajnoue
818. Eleclronic and Transpod properties ofBismU山 Nanowires: surface and co-Dopanl E仟ects
2010 MRS Fa11Meeting
Boston MA, USA (2010.Ⅱ29-123)NO.AA17.68 (poster)
R. Belosludov, A. A. Far勾ian, H. Mizuseki, K. Miki and Y. Kawazoe
幻9.Magic Mon飢omic Lincarchains forMnNano、vire selfAssaれbly 01] skooD
TheFi負hGeneralMeetingofACCMS・VO (Asian cons0πium oncompulational
Matcrials science - V伽Ual organi2ation)
Sendai, Matsushin徐, Japan (2010.12.10B) NO.1nv、3
Jian・Tao wang, C. F. chen, E. G. wang and Y. Ka、vazoe
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820. SⅡ'uctural and Electronic proper[ies ofNeulral and charoed ca8C12 Metal carbides
The Finh GeneralMeeting ofACCMS-VO (Asian cons0πium on computational
Materials science - virtual organization)
Sendai, Matsushima, Japan (2010.12.10、B) NO.1nv、13
Gang chen, Qi pengal〕d YoshiyukiKawaz(胎
父2]. Edge states and Electronic Devices in GrapheneNal]oribbons
The Fi負h GeneralMeeting ofACCMS・VO (Asian cons0πium on computational
Materials science-vmual organizati0川
Sendai, Malsushinね, Japan (2010.12.1013) NO.1則、17
3 2 5
8 2 2 . M u l t i _ R a d i c a l  G r o u n d  s t a t e  a n d  M a g n e t i s m  o f  N e u t r a l ,  c h a l ' g e d  a n d  c h e m i c a Ⅱ y  M o d i n e d
Z i g z a g  E d g e d  G r a p h e n e N a l w p a t c l 〕 e s
T h e H 介 h  G c n e r a l M e e t i n g o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n c o n s 0 血 U m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  -  v i r t u a l  0 熔 a n i z a t i 0 Π )
S e n d a i ,  M a l s u s N m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 ・ B )  N O . 1 n v ・ 1 8
M i C 1 1 a e l  R  p h i l p o t t  a n d  Y o s h i y u k i  K a W 能 o e
D .  D . 、 N U ,  F .  J i a n g ,  G .  Y i n ,  H .  c h e n ,  Y .  Y .  L i a n g ,  H .  M l z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 2 3 . 1 n Y e s t 地 a t i o n  o f l N i g n e r  c r y s t a Ⅱ I z a t i o n  m  G r a p h e n e
T h e  F i 丘 h  G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o r r i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t c r i a l s  s c i e n c e  -  v i n u a l  o r g a n i z a t i o n )
S a l d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a , 1 ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 - 1 3 )  N O . 1 n v ・ 1 9
K . 1 y a k 1 1 せ i ,  V .  J .  s u l y a ,  R .  R a j e s w a 1 乙 P a l a n i c h a m y  a n d  Y .  K a w a z o e
8 2 4 .  p r e d i c t i o n  o f s t N C 加 r e ,  c o m p o s l t i o n  a n d  p h a s e  B e h a Ⅵ o r  o f H e l i Ⅱ m  c l a t h r a t e  H y d r a t e s
T h e  F i 介 h  G e n c r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  -  v i 伽 a l  o r g a n i 2 a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 ・ B )  N O . 1 n v ・ 2 4
V .  R .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  Y U .  Y U .  B o z h k o ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k l ,
Y .  K a w a z o e a n d  v '  M .  F o m l n
8 2 5 . c o r r e l a t i o n  o f E m i s s i o n  f T o m  l n d i v i d u a l  E x c i t e d  M o l e c u l e s  c o n t r 0 Ⅱ e d  b y N e a r ・ F i e l d  o p t i c s
T h e  F i 丑 1 1 G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o r t i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e d a l s  s c i e n c e  -  v i 札 U a l  o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a l s u S 1 1 i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 - 1 3 )  N O . o r a l - 6
K .  F u n a b a ,  H . 1 W a i ,  Y . 1 S o z a k i ,  E .  x v a t a n a b e ,  H .  N e j o ,  N .  S .  v e n k a t a r a m a n a n ,
H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o c
8 2 6 . o d g i n  o f H 地 h  l o n i c  c o n d u c t i Ⅵ W  o f L i l o n  i n  L 追 H 4
The Fi介h General Meeting ofACCMS・VO (Asian consortium on computational
Materials science - vir【ual organization)
Sendai, Malsushima, Japa11(2010.12.10-13) NO.oral-フ
Tamio lkcS110ji, Eiji Tsuchida, Tetsuya Morishita, Kazutaka lkeda,MotoakiMatsuo,
YoshiyukiKawazoe and shin・ichi onmo
827.First-pdnciples S加dy on crystal structural propeπles ofsr・doped Beli{e
The Fi介h GenelalMeeling ofACCMS・VO (Asian consorrium on computational
Ma(erials science- virtual organization)
Sendai, MatsuS11ima, Japan (2010.12.10・B) NO.oral-11
Ryojisakurada, Abhishek K山ηar sinoh and YoshiyukiKawa20e
828.TheorelicalSludy of Hydrogen storage Matedals using AⅡ・Eleclron Mixed・Basis program
TOMBO
TheFi介hGeneralMeetingofACCMS・VO (Asian consodiumoncomputational
Materials science - virrual organization)
Se"dai, Matsushima, Japan (2010.12.10、B) NO.oral-31
R. sahara, H. Mizuseki, M. H. F. sluiter, K. ohno and Y. Ka、vazoe
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829.A First・principles study on xvater Flow thr01唱h single・、vaⅡed carbon Nanotubes with the Aid
OfArti行Cial Neural NeNork and statistical Melhods
TheFinh GeneralMeetingofACCMS-VO (Asianconsodiumon computational
Materials science- vi血al organization)
S印dai, Matsushima, JaP帥(2010.12.10-13) NO.PS・2
Samad Ahadian, Hiroshi Mi2Usekiand Yoshiyuki Kawazoe
830.EHeclofchiraliw on the π・π Stackil〕g lnteraction ofGuanine with swcN丁
neFinh GeneralMeetingofACCMS・VO (Asi鬮Consodiumoncomputational
Materials science - vir[ualoraanization)
Sendai, Matsushima,japan (2010.12.10-13) NO.PS・3
3 2 7
8 3 1 . R o l e  o f  E l e c l d c  F i e l d  o n  D e s o r p t i o n  o f  c h e m i s o r b e d  H y d r o g e n  f r o m  c a r b o n  N a n o s t r u c t u r e s ,
S W C N T a n d C 印
T h e  F i 介 h  G a l e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e -  v i r [ u a l  o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a 酋 U s h i m a , J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 ・ B )  N O . P S ・ 4
V ' J .  s u r y a ,  K . 1 y a k U 廿 i ,  H .  M l z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
M .  R a j a r a j e s w a r i ,  K . 1 y a k U 廿 i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 3 2 . A  G e n e t i c  A l g o r i t h m  f o r  D e s l g n i n g  B i n a l y A t o m l c  c l u s t e r
T h e  F i R h  G e n e r a l M e e l i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u l a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e - V 汝 U a l  o r g a n i 2 a l i o n )
S 帥 d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 1 3 )  N O . P S ・ 5
A k i t o  T a n e d a  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
8 3 3 . 互 h ー ノ π i l i o  S 加 d y  o f o p t o - E l e c t r o n l c  p r o p e d l e s  o f l A o  a n d  l A T O
T h e  F i 介 h  G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o n i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  -  v i r t u a l  0 熔 a n i z a l i o n )
S e " d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 ・ B )  N O . P S ・ 6
M a d h v e n d r a N a t h  T r i p a t h i ,  R .  s a h a r a ,  H .  M l z u s e k i a n d  Y .  K a W 能 O C
8 3 4 . s p i Ⅱ  O v e r  K i n e t i c s  o f H 2  M o l e c u l e  o n  A I ( 1 1 D  s u r f a c e
T h e  F i 丑 h  G e n e r a l M e e l i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s 0 血 U m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e -  v i 血 a l o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 ・ B )  N O . P S ・ 1 6
Q i p e n g ,  H i r o s N  M i z u s e k i a n d  Y o s h i y u k i K a W 詑 o e
8 3 5 . E l a s t i c  a n d  l n e l a s t i c  c u n ' e n t t h r o u g h  B e 泣 e n e :  A  s e l f c o n s i s t e n t l y  s t u d y
T h e F i R h  G e n e r a l M e e t i n g o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n c o n s o m u m o n  c o m p U 稔 t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e  -  V 汝 U a l  o r g a n i z a t i o n )
Sendai, Matsushima, Japan (2010.12.10-13) NO.PS、19
Y. Y.とiang, H. chen, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
836.co and H2S Adsolption on clean and Alkali・promoted Fe(10の Surf会Ce: A Densiw Functional
Theory S加dy
The Finh Gencral Meeting ofACCMS・VO (Asian consonium on compU稔tional
Materials science-viTrual orga11i2ation)
Sendai, Matsushima, Japan (2010.12.10-13) NO.PS、20
Muhammad Hahs Mahyuddin, Rodion v. Belosludov, Hiroshl Mizusekiand
YoshiyukiKawa20e
837.The01'etica1 1nvestigation of Non・stoichiolnctly and Relatcd point Defects in Lanoaulte
Piezoelectric cwstal
The Finh GeneralMeeting ofACCMS・VO (Asian cons011ium on computational
Materials science - V汝Ual organizati0川
S引司ai, MatsuS11ima, hpa"(2010.12.10・B) NO.PS、25
Chan・Ycup chung, Ritsuko Yaokawa, HiroS11i Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
328
838.single Molecule conductance of perfluorinated Bゆyridyl Ethynes: Mechanism
Molecule-Electrode Biηding
TheFif小GeneralMeeⅡngofACCMS・VO (Asian c0那0πium on computalional
Materials science- vinual organization)
Sendai, Matsushima, Japan (2010.12.10、B) NO.PS、26
L. J. Kang, Y. Y. Liang, H. Mizusekiand Y. Kawazoe
839. Molecular Dynamics simulalions oflmpri川 behaviors in Ferroclectric Thin-Film capacitors
The Fifth Gena'alMeeting ofACCMS・VO (Asian cons0πium on computational
Materials science - VMual organization)
Sendai, Malsushima, Japan (2010.12.10-13) NO.PS、29
T. Nishimatsu, Y. Kawazoea11d u. V. waghmare
Of
3 2 9
8 4 0 . s t r u c t u r a n n f o n n a t i o n  o n  C 3 H 8  C a s  H y d r a t e  丘 o m  Q u a s i ・ H a r m o n i c  L a t l i c e  D y n a m l c s
T h c  F i 介 h  G e n e r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o r t i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l
M a t e r i a l s  s c i e n c e - V M u a l  o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a l s u s h i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 - 1 3 ) N O . P S ・ 3 4
M 餓 O u i a  s o u i s s i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H l r o s h i M i 2 U s e k i ,  Y o s h i y u k i  K a w a z o c ,
O l e g  s .  s u b b o t i n  a n d  v l a d i m i r  R .  B e l o s l u d o v
8 4 1 . H i g h 、 p r e s s u r e  p h a s e s  o f H y d r o g e n  c y a n i d e
T h e  H 丑 h  G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u t a t i 0 η 且 1
M a t e l ' i a l s  s c i e n c c -  v m u a l  0 1 ' g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  j a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 ・ B )  N O . P S 3 5
M 。 h a m m a d K h a z a e i ,  M 0 1 旧 m m a d  s a e e d B a h T a m y , F a b i o  p i c h i e m ,  K e i v a n E s f a u a m  a n d
Y o s h l y u k i  K a w a z o e
8 4 2 . T h c o r e t i c a l  s t u d y  o n  G r a l n  B o u n d a r l e s  i n  M u l t i c r y s t a Ⅱ i n e  s i l i c o n
T h e F i n h G e n e r a l M e e Ⅱ n g o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o d i u m o n  c o m p u t a t i o n a l
M a l c r i a l s  s c i e n c e - v i 1 加 a l  o r g a n i z a t i 0 川
S e n d a i ,  M a t s u S 1 1 i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 - 1 3 ) N O . P S 3 9
H i r o s h i  M i z u s e k i ,  A m b i g a p a t h y  s u v i t h a ,  R y o 」 1  S a h a r a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
8 4 3 . c o n t r 0 Ⅱ i n g  3 D  p e r c o l a t i o n  b y  M o d u l a t i n g  t 1 1 e  G r a n u l a T  s i z e  o f M a t e r l a l s
T h e  F i 丘 h  G e n e r a l M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o n i u m  o n  c o m p u t a l i o n a l
M a t e r i a l s  s c i a l c c -  V 汝 U a l  o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  j a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 0 1 3 )  N O . P S ・ 4 0
K .  s h i d a ,  R .  s a h a r a ,  M . N .  T r i p a t h i ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 4 . 1 n v e s t i g a l i o n  o f  M a g n e t i s m  l n  G r a p l w n e  N a n o r i b b o n s  a n d  G r a p h e n e  o e c u e s  y
F i r s t 、 p r i n c l p l e  c a l C 1 1 1 a t i o n s
T h e  F i R h  G e l w r a l  M e e t i n g o f A C C M S - V O  ( A s i a n  c o n s 0 π i u m  o n  c o l n p u t a t i o n a l
Materials science- V汝Ual organization)
S肌dai, Matsushima, Japan (2010.12.1013) NO.PS、41
N. Gouizadeh,Norio 0捻and Y. Kawazoe
845.Absorption and Desorption behavior ofc020n Doped cao SⅡrface
The Fi介h Gelwral Meeling ofACCMS-VO (Asian cons0丘ium on compU仇lional
Materials science - virnlal organizati0川
Sendai, Ma611Shima, Japan (2010.12.10、B) NO.PS、43
S. sasaki, S. ueda, R.1noue, R. Belosludov, Y. Kawazoe and T. Ariyama
8461heorelical study ofHost・guestlnteraction in Metal-0弔anic FrameworkMalerlals
The Fi介h General Meeting ofACCMS・VO (Asian consoHium on computational
Materials science -vir[ual organizati0川
Sendai, Matsushima, Japan (2010.12.10B) NO,PS、45
R. V. Belosludov, H. Mi2Useki and Y. Ka、vazoe
847.chemical Engineering of Adamantane by Lithium: A promising candidate for Hydrooen
Storage
T1祀 Fi丑h Ga〕eralMeeting ofACCMS・VO (Asian cons0丘ium on computational
Materials science-virtual organization)
Sendai, Matsushima, Japan (2010.]2.10-13) NO.PS・47
Ahmad R田ljbar, Mohammad Khazaei, Natarajan sathiyamoodhyvenkataramanan,
HoonkyungLeeand YoshiyukiKawazoe
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848.First-principles prediction ofHalcMeta11ic Fenomagnetic in Mn Doped β Phase ce3N4
The Finh GenemlMeeting ofACCMS・VO (Asian consortium on computational
Matedals science - virtual organizalion)
Sendai. Matsushima, Japal】(2010.12.10B)NO.PS、50
V. V¥1ang,圦,'. xiao, E. H. zhang, S. L. zhang,込1. T. Geng and Y. Kawazoe
3 3 1
8 4 9 . T h e o r e t i c a l  s t u d y  o f Q u a n t u m  D o t s / o r g a n i c  L i g a n d s  l n t e r f 五 C e
9 t h  l n t e r n a t i o n a l c o n f e r e n c e  o n N a n o M O l c c u l a r  E l e c t r o n l c s - 1 C N M E  2 0 1 0 -
K o b e ,  h p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 4 1 6 )  P . 5 0 ,  N O . J S ・ 6  ( 0 皿 D
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s c k i ,  A t s u o  K a s u y a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
8 5 0 . " h / " 加 O  s t u d y  o n  l m p r o v e d  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a t e r i a l s
P a c i f i c h e m  2 0 1 0 一 丁 h e  l n t e m a t i o n a l  c h e m i c a l  c o n g r e s s  o f p a c i 丘 C  B a s i n  s o c i e t i e s
H o n o l u l u ,  H a w a i i ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 5 - 2 の  N O . 5 5  ( o r a l )
H .  M i z u s e k i ,  N .  v e n k a t a r a m a n a n ,  R .  s a h a r a ,  G .  c h e n ,  M .  K h a z a e i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 5 1 . Q u a n t u m  T r a n s p o r t  o f  N a n o s c a l e  M a t e r i a l s  b y  u s i n g  』 h  l n i l i o
N o n e q u i Ⅱ b r i u m  G r e e n ' S  F u n c t i o n  F o r m a l i s m
P a c i f i c h e m  2 0 1 0 - T h e  l n t e m a t i o n a l  c h e m l c a l  c o n g r e s s  o f p a c i 丘 C  B a s i n  s o c i e t i e s
H O 0 0 I U I U ,  H a w a i i ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 5 - 2 の  N O . 1 5 1 ( o r a b
H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o e
8 5 2 .  H y d r o g e n  s t o r a g e  i n  M e 仏 1 0 r g a n i c  F r 田 η e w o r k s  b y え h / " i t i o  c a l c u l a t i o n s
P a c i f i d l e m  2 0 1 0 - T h e  l n t c m a t i o n a l  c h c m i c a l  c o n g l e s s  o f p a c i 6 C  B a s l n  s o c l e t i e s
H o n o l u l u ,  H a w a i i ,  U S A  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 1 5 - 2 の  N O . 1 2 4 6  ( o r a D
H .  M i z u s e k i , N .  v e n k a t a r a m a n a n ,  R .  s a h a r a a n d  Y .  K a w a z o e
8 5 3 . 1 n t e 松 C t i o n  b e N e c n  A l a n i n e  a n d  s i n g l e - w a Ⅱ e d  C 釘 b o n  N a n o l u b e :  A  D e n s i t y  F u n c t i o n a l
I h e o T y  s t L l d y
5 5 小  D A E 、 s o l i d  s t a t e  p h y s i c s  s y m p o s i u m  ( D A E ・ S S P S  2 0 1 の
M a n ゆ a l u n i v e r s i t y , 1 n d i a  ( 2 0 1 0 . 1 2 2 6 3 の
M .  R a j a r a j e s w a r i ,  K . 1 y a k U せ i  a n d  Y ,  K a w a z o c
C a l c u l a t i 0 1 1 S  a n d
8 5 4 . c h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  o f  A d a m a n l a n e  b y  L i t 1 1 1 U m :  A  F i r s t ・ p r i n c l p l e s  D e n s i t y  F u n c t i o n a l
T h e o r y  s t u d y
2 0 1 0  l n t e m a t i o n a l  c o n f ヒ r e n c e  o n  p h y s i c s  s c i e n c e  a n d  T e c h n 0 1 0 部 ( 1 C P S T  2 0 1 の
HongKong, chi肌(2010.12283の NOS30010 (oral)
Ahmad Ranjbar, Mohalnmad Khazaei, Natarajan sathiyamoodhy venkataramanan,
HoonkyU1唱LeeandYoshiyukiKawazoe
855.How lo predictNe、V Malerials with Quality ASSU皿nce by Electronic structure calculations?




856.Firsl・princlples study on T1飢Sport propenies ofNanoscale conjugaled Molecules
ACCMS・WGM゜-The3rd working Group Meeting ofAsia cons0血Uln on
CompulationalMatedals science on 4Advances inNalw Device simulation"
JeN ISI""d, Korca (20113314.D NO.1-16 (1nvited)
H. Mizusekl and Y. Ka、vazoe
857.How to predict New Novel MaterialS 血r Next Generation Devices 、vith Theoretical
Confidence?
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ACCMS・WGM゜-The3rd 圦ノ0rkng Group Meeting ofAsiaconsortium on
CompU仏tionalMaterials science on "Advances in Nano Device simulation"
Jeju lS1卸d, Korea (201133]・4.D NO.1-19 (1"vited)
Y. Ka、vazoe
858. Local Atomistic con6guration E仟Ccts on piezoelectric properties of La3Ta(〕5Ga55014 and a
New pie20electhc crystal Design
ACCMS・WGM3-The3rdworhngGroupMeetingofAsiacons0丘ium on
Computational Matedals science on uAdvances in Nano Device simulatiorf'
Jeju lsland, Korea (20113.31-4.D NO.P、08 (posteo
C.・Y. chung, R. Yaokawa, H. Mizusekiand Y. Ka、vazoe
3 3 3
8 5 9 . F i r s t 、 p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  o n  H y d r o g e n  s t o r a g e  c a p a C 1 1 y
2 0 1 1  M R s  s p d n g M e e t m g
S a n  F 皿 n c i s c o ,  C A ,  U S A  ( 2 0 1 1 . 4 2 5 - 2 9 )  N O . U U 1 2 9  ( o r a l )
H .  M i z u s e k i ,  N .  S .  v e n k a t a r a m a n a n ,  R .  s a h a r a  a n d  Y .  K a w a z o e
8 6 0 . T h e 。 T e t i c a l  s t u d y  o f  H y d r o g a l  s t o r a g e  M a t e r l a l s  u s i n g  A Ⅱ 一  e l e c t r o n  M i x e d  、  b a s l s  r o g r a m
T O M B O
2 0 1 1  M R s  s p n n g M c e t i n g
S a 1 1  F r a n c i s c o ,  C A ,  U S A  ( 2 0 1 1 . 4 . 2 5 - 2 9 ) N O . N 3 . 1 6  ( p o s t e "
R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k i ,  M .  s l u l t e r ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a W 詑 o e
8 6 1 . N o v e l  H y d t o g e n  s t o r a g e  M a t e r i a l s :  A n  A t o m i c  s c a l e  c o m p u l a t i o n a l  A p p r o a d l
2 0 1 1  M R s  s p h n g M e e l m g
S a n  F r a n c i s c o ,  C A ,  U S A  ( 2 0 1 1 . 4 2 5 - 2 9 )  N O . N 3 . 2 5  ( P O S { e r )
H .  M i z u s e k i ,  N .  S .  v e n k a 徐 r a m a n a n ,  R .  s a h a r a ,  G .  c h e n ,  M .  K 1 1 a z a e i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 6 2 . A t o m i s t i c  M o d e l i n g  o n  D e f ヒ C l s  i n  M u l t i c T y s t a Ⅱ i n e  s i l i c o n
2 0 H  M R s  s p r m g M c e t l n g
S 帥  f r a n c i s c o ,  C A ,  U S A  ( 2 0 " 、 4 . 2 5 - 2 9 )  N O . R R 5 . 1 9  ( p o s t e o
H .  M i z u s e k i ,  A .  s u v i t h a ,  R .  s a 1 1 a r a  a n d  Y .  K a w a z o e
8 6 3 . p r e d i c t i o n  o f N a n o s t n l c t u r e d  M a t e r i a l s  w i t h  Q u a Ⅱ t y  A s s u r a n c e
N A N 0 2 0 1 1 - V K r a j o w a K o n f ヒ N n c j a N a n o t e c l m 0 1 0 g Ⅱ 一
P o l i t e c l m i k a  G d a f l s k a  ( 2 0 1 1 7 3 - フ )  P 2 3 ,  N O . W P 0 2  ( p l e n a w )
Y o s h i y u k i K a w a 2 0 e
8 6 4 . T h e 。 r e t i c a l  M o d e l i n g  o f  p h a s e  D i a g r a m  o f  c l a t h t a t e  H y d r a t e s  l o w a l d  H y d r o g e n  s l o r a g e
A p p l i c a t i o n s
N a n o t e c h 2 0 1 1 - T e c h c o n n e c t w o R L D  c o n f e r e n c e &  E X P 0 2 0 H
B o s t o n ,  M A  ( 2 0 H . フ . B 、 1 6 )  V 0 1 . 1 ,  C ! 徐 P t e r  8 ,  P P . 7 1 0 - 7 B  ( o r a l )
865.prediction ofS1川C加re, composition and pl]ase Behavior ofHelium Hydrates
7th lntal〕alional conference on Gas Hydrates (1CGH 2田 D,
Edinburgh, scotland, UK (20117.17-2D NO.445 (poster)
Vladimir BClosludov, oleg subbotin, Yulia Bozhko, Rodion BelosludoY,
Hiroshi Mizuseki, Yoshiyuki Kawazoe andvasily Fomin
R. V. Belosludov, H. Miztlseki,0. S. subbotin, V. R. Belosludov and Y. Kawazoe
866.structure Transfom]ations sl-S11 in Hydrogen-Methane and Hydrogen-Etl〕ane clathrate
Hydratcs
7th lntemational conferencc on Gas Hydrates (1CGH 20I D,
Edinburgh, scotland, UK(2011.フ.]フ-2DNO.530 (poster)
0. S. subbotin, R. K. zhdanov, V. R. Belosludov, R. V. Belosludov, H. MizuseM and
Y. Kawazoe
867.Theorelical Aspccts of Hydrogen storage m clat1Ⅱate Hydrates: Lanice Dynamics and
Flrst・pnnciples calculations
7th lntemationalconference on Gas Hydrates(1CGH 2田 D,
Edi"bⅢgh, scotland, UK (2011,フ.17-2D NO.559 (posteo
R. V. Belosludov, H. Mizuseki, Y. Kawazoe,0. S. subbotin and v. R. Belosludov
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868.Tohoku Mixed Basis orbiねIS妊h/nmo program (TOMBO)
The 6th conference ofthe Asiarl consortium on computational Materials science
(ACCMS・6)
Shi"gapore (20119.6-9) PP.1nf030-1nf032, shod c011rse 11
R. sahara, M. H. Fsluiter, K.01〕no, H. Mizuseki and Y. Ka、vazoe
869、 First principlcs lnvestigation on potentialHydrogen slomge Materials
The 6th conkrence of小e Asian consor[ium on colnputational Matenals science
(ACCMS・6)
3 3 5
S h i n g a p o r e  ( 2 0 1 1 9 . 6 - 9 )  P 7 ,  N 0 3 B 2  σ n v i t e d )
H i r o s N  M i z u s e l d  a n d  Y o s h i y u k i  K a W 故 o e
8 7 0 . H y d r o g c n  s t o r a g e  m  M i x e d  c l a t h r a l e  H y d r a t e :  M o l e c u l a r  [ e v e l  D e s c r l p t l o n
T h e Π 1 1 0 d y n a m i c s  p r o p e d l e s
T h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f 1 1 1 e  A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p u t a l i o n a l  M a t e r l a l s  s c l e n c e
( A C C M S ・ 6 )
S h i n g a p o r e  ( 2 0 1 1 9 . 6 - 9 )  P P . フ - 8 ,  N O . 3 B 3  ( 1 " v i t e 山
V .  R .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  R .  K .  z h d a n o v ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k i  a n d
8 7 1 . D e s i 部  o f  M e t a l - o r g a n i c  F r a m e w o r k  M a l e r l a l s  f o r  s e l e c t i v e  G a s  a n d  D r a g  s e p a r a t i o n :  T  e
R o l e  o f H o s t ・ G u e s t l n t e r a c u o n
T h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f t h e  A s i a n  c o n s o r t i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 6 )
S h i n g 叩 o r e  ( 2 0 1 1 . 9 . 6 - 9 )  P . 2 5 ,  N O . 1 1 A . 4  ( o m l )
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s e k i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
Y 、  K a w a z o e
8 7 2 . D e v e l o p m e n t  o f  A Ⅱ 、 E l e c t r o n  M Ⅸ e d ・ B a s i s  』 h  l n i t i o  p r o g r a m  丁 O M B o  a n d  A p p l i c a t i o n  f o r
D e v e l o p i n g  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a t e r l a l s
T h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f 1 1 1 e  A s i a n  c o n s o d i u m  o n  c o m p U 仏 t i o n a l  M a l e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S 、 6 )
S h i n g a p o r e  ( 2 0 1 1 9 . 6 - 9 )  P . 2 6 ,  N O . 1 1 B 2  ( 0 松 1 )
R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  M a r c e l  s l u i t e r ,  K a o N  o h n o  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
O f
8 7 3 . T h e r m o d y l a m i c  S 仏 b i l i l y  o f o z o n e  H y d r a t e s
T h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f t h e  A s i a n  c o n s o r t i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e n a l s  s c l e n c e
( A C C M S ・ 6 )
S h i n g 叩 o r e  ( 2 0 1 1 9 . 6 ・ の  P 3 1 ,  N O . 1 2 B . 5  ( o r a l )
0 .  S .  s u b b o t i n ,  V .  R .  B e l o s l u d o v ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M l z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o e
874.MolecularModel ofMixed Argon-Hydrogen clalhrate Hydrate SⅡ
The 6th conference ofthe Asian cons0πium on computational Materials science
(ACCMS、6)
Shingapore (20119.6-9) P34, NO.PO08 (posler)
R. K. zhdanov,0. S. subbotin, V. R. Belosludov, R. V. Belosludov, H. Mizuseki and
Y. Kawa20e
875. prediction ofslructure, composilion and phase Diaσram ofNeon Hydrates
The 6th conkrence ofthe Asian cons0丘ium on computational Materials science
(ACCMS・6)
Shmgapore (20H.9.6-9) P.35, NO.P010 (postoo
Yulia B02hkoa, vladimir Belosludov, Rodion Belosludov, Hiroshi MizuseN 飢d
YoshlyukiKawazoe
876.caldum-Decorated GTahene {br Hydrogen storage: A van der waals Densiw Functional study
The 6th conference ofthe Asian cons0負ium on computational Materials science
(ACCMS・6)
Shingapore (20U 9.6-9) P38, NO.P020 (posta・)
Xveixvang, HiroshiMizusekiandYoshiyuM Kawazoe
336
87フ.oxygen vacancy En'ects on single crystaⅡine La3Ta()5Ga550u piezoelectric Materials
The 61h conferalce oft11e Asian cons0πium on computationalMaterials science
(ACCMS・6)
Shing叩ore (20119.6-9) P.45, NO.P044 (poster)
Chan・Yeup chung, HiroshiMizusekiandYoshiyukiKawazoe
878.Many-Elechon states of Nitrogen・vaca11Cy centers in Diamond and Evidence of Dynamic
]ahn・Te11er E行'ect
The 6th conference ofthe Asian consoltium on compU仇tional Materials science
3 3 7
( A C C M S ・ 6 )
S h i n g 叩 o r e  ( 2 0 1 1 9 . 6 - 9 )  P . 5 3 ,  N O . P 0 6 8  ( p o s t e r )
A h m a d  R a n j b a r a ,  M o h s e n  B a b a m o r a d l ,  M e h d i H e i d a r i s a a m ,  M o h a m m a d  A l i v e s a g h i ,
K e i v a n  E ゞ a r 仏 n i a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
8 7 9 .  E 仟 e c t s  o f A l k a l i  A d a t o m  o n  c o  A d s 0 中 t i o n  o n  F e ( 1 0 の  S u r f 会 C e :  A  D e n s i t y  F u n c t i o n a l  T h e o r y
S t u d y
T h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f t h e  A s i a n  c o n s o r t i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 6 )
S h i n g a p o r e  ( 2 0 1 1 9 . 6 - 9 )  P . 5 7 ,  N O , P 0 8 1 ( p o s t e r )
M .  H a r i s  M a h y u d d i n ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  M o h a m m a d  K h a z a e i ,  H l r o s h i  M l z u s e k i  a n d
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
8 8 0 . s i n 豊 l e  M o l e c u l e  c o n d u C 仏 n c e  o f  p e r n u o r m a t e d  B ゆ y n d y l  E t 1 1 y n e s :  M e C 1 狐 n i s m
M o l e c u l e ・ E l e C Ⅱ ' o d e  s u r f 註 C e  B m d i n g
I h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f t h e  A s i a n  c o n s 0 杜 I u m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 6 )
S h i n g 叩 o r e  ( 2 0 H . 9 . 6 - 9 )  P . 5 8 ,  N O . P 0 8 5  ( p o s t e r )
L .  J .  K a n g ,  Y .  Y .  L i a n g ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a 、 v a z o e
8 別 . 丁 h e  T 皿 n s p o r r  p r o p e 1 1 i e s  o f s i l i c a N
丁 h e  6 t h  c o n f e r e n c e  o f t h e  A s i a n  c o n s o r [ i u m  o n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e
( A C C M S ・ 6 )
S h i 1 唱 叩 o r e  ( 2 0 Ⅱ 9 . 6 - 9 )  P . 6 0 ,  N O . P 0 9 0  ( p o s t e r )
Y .  Y .  L i a n g ,  H .  M i z u s e k i  a n d  K .  K a w a z o e
8 8 2 . o r i g i n  o f M a g n e t i s m - F a i l u r e  o f s l a t e r ' s  p e r t u r b a t i o n  T h e o r y -
X v l t h  l n l e m a t i o n a l 、 N o r k s h o p  o n  Q u a n t u m  s y s t e m s  i n  c h e m i s l r y  a n d  p h y s i c s
K 帥 a z a w a , J a p a n  ( 2 0 1 . 9 . 1 1 - 1 7 )  P 3 7  ( 0 皿 D
Y o s h l y u k i K a w a z o e
O f
883. Fonnation and Hardness ofperovskite-Type solid solution La1へS畩Rh3B
17th lntem飢ional symposi11m on Boron, Borides and Related Materials (1SBB 20I D
Istanbul, T山kiye (2011.9.11-17) P.187, NO.56-0 (oraD
Toetsu shishido, Kunio Yubuta, Akiko Nolnura, Takao Mori, Akira Yoshikawa,
Kunio Kudou, shioeru okada and YoshiyukiKawazoe
884.computcr simulalion lo Design E怖Cient and clean Hydrogen slorage Malerials
Low carbon Ea11h summit2011
Dalian, china (2011.10.19-26) P.646
YoshiyukiKawazoe
885.Flrst・principles calC111ation on Transpolt propeπies ofNanoscale Molecular 、vires
20H MRS FaⅡ Meeting
Boston, MA, USA (2011.1128-122) NO.BB530 (poster)
Hiroshi Mizuseki, sang uck Lee, Rodion BeloS1Ⅱdov and Yoshiyuki Kawazoe
338
886.capping Ligand protection ofcore/she11 Quantum Dots: Theoretical study
2011 MRS Fa11 Meeting
Boston, MA, USA (20Π.1128-122) NO.CGI.5 (oraD
Rodion Belosludov, Hiroshi Mizuseki, Atsuo Kasuya and Yoshiyuki Kawazoe
887.First・principles study ofstructural stability, MagneⅡSm, and Hypa・丘ne c011Pling in Hydrogen
Clusters Adsorbed on Graphene
2011 MRS FaⅡ Meeting
Boston, MA, USA (2011.H.28-122) NO.AA1524 (posteo
Ahmad Ranjb雛diZ司j, Mohammad saeed Bahramy, MohammadKhazaei,
Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawa20e
888. Electronic and Transport properties ofAtomic Nano、vires Deposited on silicon sUザ即e
3 3 9
2 0 1 1  M R S  F a 1 1 M e e t i n g
B o s t o n ,  M A ,  U S A  ( 2 0 Ⅱ . Π ユ 8 - 1 2 . 2 )  N O . B B 1 5 2  ( p o s t e r )
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F a r a 」 1 a n ,  H l r o s h i  M l z u s e k i ,  K a z u s l ] i  M i k i a n d
Y o s h l y u k i K a w a z o e
8 8 9 . A t o m i s t i c  M o d e l i n g  o n  G r a i n  B o u n d a l i e s  m  M u l t i c r y s t a Ⅱ i n e  s i l i c o n  f 飢 '  p h o t o v o l t a i c  c e 1 1
2 0 H  M R S  F a Ⅱ  M e c t i n g
B o s t o " ,  M A ,  U S A  ( 2 0 1 1 . Ⅱ . 2 8 - 1 2 2 )  N O . C C I 0 2 1  ( p o s t e r )


































































































































































































































































































































7 C a l c u l a t i o n  o f E l e C 廿 o e x c i l a t i o n  c r o s s  s e c t i o n s  b y  a  c o n t i n u u m  s h e 1 1 ・ M o d e l
P r o c .  K a w a t a b i ,  c o n f  o n  N e w  G i a n t  R e s o n a n c e s
S 印 d a i ,  J a P 即 ( 1 9 7 5 )  P . 1 1 9
Y .  K a w a z o e
8
A  s l u d y  o f E l e c l o n 旧 g n e t i c  s l r u c t u r c  o f G i a n t  M u l t ゆ o l e  R e s o n a n c e s  l n
原 子 核 研 究 , 2 2 σ 9 7 フ ) P 2 8
Y .  K a w a z o e
9
巨 大 共 鳴 の r ( 「 1 ) の q ・ 依 存 性
日 本 物 理 学 会 第 3 3 回 午 会
東 北 大 学 ( 1 9 7 8 3 3 1 - 4 3 )  P . 1 4 8 , N O . 3 a ・ A E ・ 1 2
塚 本 龍 男 , 川 添 良 幸
1 0 .  W N ( e , d 。 ) n c e ' 反 応 に お け る 多 重 極 共 鳴
日 本 物 理 学 会 第 3 5 回 午 会
学 習 院 大 学 ( 1 9 8 0 3 2 7 - 3 の P . 8 8 , N 0 2 9 a ・ G C ・ フ
種 市 宏 , ヒ 野 博 明 , 庄 田 } 珍 房 , 川 添 良 幸 , 塚 本 龍 男
Ⅱ 】 2 C  に よ る  1 8 0 ゜ 電 子 準 弾 性 散 乱
日 本 物 理 学 会 第 3 5 回 年 会
学 習 院 大 学 ( 1 9 8 0 3 2 7 3 の P . 8 6 , N O . 2 9 a ・ G C ・ 1
川 添 良 幸 寺 沢 辰 生 , 小 黒 瞬 , 水 里 門 安 之 , 鳥 塚 賀 治
1 2 C
n .  n C の 構 成 分 準 弾 性 電 子 散 舌 U こ お け る ス ケ ー ル 則 の 破 れ
日 本 物 理 学 会  1 9 8 0 午 秋 の 分 科 ・ 会
徳 島 大 学 ( 1 9 8 0 . 1 0 3 - 6 )  P フ フ , N O . 6 P ・ F D ・ 5
水 里 予 義 之 , 小 黒 瞬 , 斎 i 剣 建 治 , 寺 沢 辰 夫 , 鳥 塚 賀 治 , 川 添 良 幸



























東 北 大 学 ( 1 9 8 2 . 9 )
堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
2 0
東 北 大 学 1 5 0 M e V パ ノ レ ス ビ ー ム ・ ス ト レ ッ チ ャ ー ( D : 概 要 及 び テ ス ト 運 転 結 果
日 本 物 理 学 会  1 9 8 2 午 春 の 分 科 会
東 庁 0 喪 _ 〔 大 ( 1 9 8 2 3 3 1 - 4 . 3 )  P . 6 7 ,  N 0 3 P ・ N B ・ 9
玉 江 忠 明 今 野 収 , 田 中 俊 成 , 吉 田 克 久 , 菅 原 真 澄 , 笹 沼 東 一 , 宮 瀬 暗 久 ,
川 添 良 幸
2 1
東 北 大 学 1 5 0 M e V パ ノ レ ス ビ ー ム ・ ス ト レ ッ チ ャ ー σ D : 機 淵 、 成 及 び 建 取
目 本 物 理 学 会  1 9 8 2 年 春 の 分 科 会
東 京 農 工 大 ( 1 9 8 2 3 3 1 4 3 ) P . 6 8 , N 0 3 P ・ N B ・ 1 0
今 野 収 , 玉 江 忠 明 , 笹 川 東 一 , 田 中 俊 成 , 吉 田 克 久 , 山 本 俊 二 , ・ ' 戸 隆 ,
根 本 重 伸 , 武 藤 正 勝 , 柴 崎 義 信 , 官 瀬 時 久 , 川 添 良 幸 , 管 原 真 澄 , 山 田 芳 和 ,
浦 沢 茂 一 , 鳥 塚 賀 治
2 2 . 東 北 大 学 1 5 0 M e V パ ノ レ ス ビ ー ム ・ ス ト レ ッ チ ャ ー 川 D : 入 射 系
日 本 物 理 学 会  1 9 8 2 年 春 の 分 科 会
東 京 農 工 大 0 9 8 2 3 3 1 4 3 ) P . 6 8 , N 0 3 P ・ N B ・ Ⅱ
吉 田 克 久 今 野 収 , 田 中 俊 成 , 玉 江 忠 明 , 武 藤 正 勝 , 山 田 和 芳 , 川 添 良 ¥ ,
宮 瀬 肺 久 , 笹 川 東 一 , 菅 原 真 澄
2 3 . 包 括 反 j ' の サ プ ラ イ ザ ル に よ る 解 析
日 本 物 理 学 会  1 9 8 2 年 春 の 分 科 会
東 京 農 1 二 大 ( 1 9 8 2 3 3 1 - 4 . 3 )  P . 2 8 ,  N 0 3 1 a ・ N F ・ 1 2
川 添 良 幸 , 塚 本 龍 男
2 4 . ' 、 、 1  と ' L i の ( e , d o ) 及 ぴ ( γ , d o ) 反 応
日 本 物 理 学 会  1 9 貌 午 春 の 分 科 会











Proc. oflhe 7th Meeling ofLinearAccelerators
Tsukuba (1982.8)(KEK 82-14)
T. Tamae,0. Konno,1. stιSan11ma, T. Tanaka, M. Muto, K. YOS11ida, Y. S11ibazaki,









Y. Kawa20e, S. Yamam010
29.心" C゛(epo)角分布に依る副,E2分f鞭
日人物理学会第381可年会





3 0 . 常 微 分 力 程 式 の 赦 亨 1 ル 測 直 計 算 ア ル ゴ リ ズ ム
昭 和 5 8 年 度 電 子 通 信 学 会 総 合 全 国 大 会
堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久 , 中 村 緋 男 ,
宮 棟 則 噛 久 , 坪 田 博 明 , 川 添 良 幸 , 塚 本 龍 男
3 1 . 種 々 の 並 列 処 理 ア ル ゴ リ ズ ム 効 率 検 討 の た め の 並 列 処 理 ! シ ス テ ム の 試 作
昭 和 5 8 年 度 電 気 関 係 学 会 東 北 支 部 速 合 大 会 ( 1 9 8 3 . 9 )
鈴 木 隆 志 , 安 倍 正 人 , 堀 n  進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
3 2 .  F O R T R A N  言 語 学 習 過 程 に お け る エ ラ ー 分 杤
昭 和 5 8 イ f 度 確 気 関 係 学 会 東 北 戈 部 連 合 大 会 ( 1 9 8 3 . 9 )
y ル ロ 進 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
3 3 . 多 人 数 情 祁 処 部 數 育 支 援 シ ス テ ム ー 会 話 型 T E S S T -
昭 和 5 8 午 度 竃 気 関 係 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会 ( 1 9 8 3 . 9 )
堀 口 進 , 安 佶 正 人 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
( 1 9 8 3 . 3 )
重 井 芳 治
3 4 デ ー タ . ベ ー ス に 基 い た 多 人 数 恬 帆 処 理 教 育 支 援 シ ス テ ム
第 6  恒 什 ギ 服 親 論 と そ の 応 用 研 究 会 ( 1 9 部 . 1 1 ) P P . 4 釘 ・ 4 9 1 , N O S ・ 2
市 木 1  洋
J け 添 良 幸 , 加 扣 進 , 安 倍 正 人 , 奈 良 久 , 井 、 目 青 知 , 吉 田 幸 二 ,
3 5
常 微 分 方 程 式 の 並 列 数 値 計 算 ア ル ゴ リ ズ ム
第  6  同 ' 「 冉 報 即 論 と そ の 応 用 研 究 会 ( 1 9 8 3 . Ⅱ ) P P . 4 9 2 - 4 9 7 , N O S ・ 3
堀 仁 1  進 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
3 6 .  F O R I R A N 言 語 学 習 過 程 に お け る エ ラ ー 分 キ 凧 D
確 子 通 信 学 会 技 休 H 湃 究 会  a 9 諮 . 1 2 ) P P . 1 4 ,  N O . E T 8 3 - 8









39. paraⅡelAlgorithm for solving ordinary Di仟erential Equalion and convergence ofsoh山ons
昭和59年度竃子通信学会総合全国大会(1984.3)
S. Horiguchi, Y. Kawazoe, H. Nara
40. operation characteristlcs ofa para11el processing system using a singlc BUS
昭村159年度電子通信学会総合全国大会(1984.3)















" .  o d d 核 の 巨 大 共 鳴 Ⅱ
日 本 物 理 学 会  1 9 8 4 午 秋 の 分 科 会
茨 城 大 学 ( 1 9 8 4 9 . 2 9 - 1 0 - 2 )  P . 5 1 , N 0 2 9 P ・ E C ・ 1
ネ 剣 1 1  淳 , 荻 野 秀 夫 , 打 評 貰 裕 一 , 川 添 良 平 , 小 山 田 正 幸 , 寺 沢 辰 生 , 宮 沖 血 吋 久 ,
坪 田 陣 明
4 5 .  F O R T R A N 言 語 学 習 過 1 熟 こ お け る エ ラ ー 分 析 ( 2 )
電 子 通 信 学 会 技 術 研 究 会 ( 1 9 8 4 . 5 ) N O . E T 8 4 - 1
堀 口 進 安 倍 正 人 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
4 6
シ ョ ウ ジ ョ ウ バ エ の 摂 食 菊 動 の シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
生 物 物 理 学 会 ( 1 9 8 4 . 9 )
嶋 田 一 郎 , 川 添 良 幸
4 7 . 共 有 メ モ リ 型 並 列 処 理 シ ス テ ム の 実 現 と 効 率 測 定
第 7 回 情 報 理 論 と そ の 応 用 研 究 会
鬼 怒 川 ( 1 9 8 4 . Π )
巾 田 武 男 , 鈴 木 降 志 , 安 倍 正 人 , 塀 ■ 進 , 川 添 良 雫 , 重 J 上 芳 治
4 8 . 巨 大 共 叫 玲 劃 或 に お け る " C U , 6 5 C " , " C O ( Y , P O , ゛ 反 応
日 本 物 皿 学 会 ( 1 9 8 4 9 . 茨 城 大 学 )
日 野 威 , 田 巾 陽 , 河 原 英 明 , 玉 江 忠 明 , 菅 原 真 澄 , 坪 田 博 明 , 宮 沖 郎 l i 久 ,
川 添 良 幸 , 塚 本 龍 男
4 9 . ( e , 0 ' P ) 同 時 計 数 実 験 装 置
日 本 物 理 学 会 ( 1 9 8 4 9
壱 り 京 真 澄 、 田 中 陽 、
守 和 彦 、 坪 田 博 明 、
茨 城 大 学 0
日 型 予 威 、
宮 訓 畑 行 久 、
川 原 英 明 、 玉 江 忠 明 、 吉 田 克 久 、



























5 6 .  1 n s t N m e n t a l s c a t [ e r i n g  の 実 験 n 勺 1 余 i 正
U 本 物 理 学 会
京 都 大 学 ( 1 9 8 5 . 4 )
横 川 淳 , 穂 塁 工 裕 一 , 小 山 田 正 幸 , 川 添 良 幸 , 坪 田 博 明 , 宮 瀬 啼 久
5 7 .  G K S に 基 イ づ く 教 育 用 図 形 処 理 シ ス テ ム の 実 現
恬 祁 処 理 学 会
工 学 院 大 学 ( 1 9 8 5 . 3 )
堀 口 進 , 安 倍 正 人 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久 , 殿 守 正 昭 , 井 上 希 却 , Π 田 幸 ゴ ・ ,
市 村 ' 洋
5 8 . バ ス 結 合 方 式 マ ノ レ チ プ ロ セ ッ サ シ ス テ ム の ス ノ レ ー プ ツ ト
佶 帆 処 鏗 学 会
工 学 院 大 学 ( 1 9 8 5 . 3 ) N 0 3 B ・ 6
鈴 木 降 志 安 倍 正 人 , 堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
5 9  ク ラ ス タ 方 式 を 用 い た 共 有 メ モ リ 型 雌 列 処 理 シ ス テ ム の 試 作
情 扱 処 理 学 会
工 学 院 大 学 ( 1 9 8 5 . 3 ) N O . 5 B 3
中 田 武 男 , 鈴 木 隆 志 , 安 倍 正 人 , 堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 沿
6 0 . ク ラ ス タ 方 式 共 有 メ モ リ 型 並 列 処 理 シ ス テ ム の 処 理 効 率 の 測 疋
昭 和 6 0 年 度 電 子 通 信 学 会 総 合 全 国 大 会 ( ] 9 8 5 . 3 ) 即 . フ - 1 2
中 田 武 男 , 安 倍 正 人 , 堀 n  進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
6 1 .  A  p a r a Ⅱ e l  A l g o r i t 1 Ⅱ n  u s i n g  t h e  v a r i a b l e
D i f f e r e n l i a l  E q u a t i o n s
昭 和 6 0 午 度 電 子 通 信 学 会 総 合 全 国 大 会  a 9 8 5 . 3 )
堀 口 進 , 川 添 良 毛 , 奈 良 久





























教 育 モ 学 関 連 学 会 協 会 全 国 大 会 ( 1 9 8 5 . フ )
川 添 良 幸 , 安 倍 正 人 , 堀 ! _ 1  進 , 奈 良 久 , 市 村 洋
7 0 . ア ウ ト オ ブ プ レ ー ン に お け る  2 D ( e , e ' P ) 実 験
口 本 物 理 学 会 ( 1 9 8 6 . 3 )
菅 原 真 澄 , 田 中 陽 , 日 野 威 , 川 原 英 明 , 玉 江 忠 明 , 吉 田 克 久 , 寸 和 彦 ,
坪 田 博 明 宮 瀬 晴 久 , 川 添 良 幸
7 1 . 試 作 マ ル チ プ ロ セ ッ サ の シ ス テ ム ソ フ ト ゥ エ ア 設 計
昭 和 6 1 年 竃 気 系 学 会 束 北 支 部 連 合 大 会 ( 1 9 8 6 . 8 ) N O . 2 J ・ 1 8
高 木 康 志 堀 Π 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
7 2 .  p a r a 、 C  コ ン パ イ ラ と 試 イ 1 桜 の 性 能 解 析
昭 和 6 1 午 電 気 系 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会 ( 1 9 8 6 . 8 ) N 0 2 J ・ 1 9
中 津 山 亘 , 堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
7 3 . 屯 子 散 乱 と 核 内 短 距 雛 相 関
日 本 物 理 学 会  1 9 8 5 年 秋 の 分 科 会
山 梨 大 学 ( 1 9 8 5 . 1 0 . 1 2 - 1 0 . 1 5 )  P . 4 ,  N O . 1 4 P ・ H ・ フ
川 添 良 幸
7 4 . 恬 報 理 論 の 原 子 核 物 理 へ の 応 用
情 報 理 論 と そ の 応 用 シ ン ポ ジ ウ ム
妙 高 ( 1 9 8 6 . 1 の
川 添 良 幸 , 塚 本 龍 男
7 5
味 覚 の 高 識 別 感 度 と そ の メ カ ニ ズ ム
応 舟 恬 ' 報 判 汎 究 セ ン タ ー シ ン ポ ジ ウ ム
仙 台 σ 9 8 6 2 ) P 3 9


























8 3 . 多 人 数 ク ラ ス に お け る 図 形 処 理 教 育 支 援 シ ス テ ム
竃 子 情 報 通 信 学 会 創 立 7 0 周 年 総 合 全 国 大 会 ( 1 9 幻 . 3 ) N O S 2 3 - 1
金 井 浩 中 尾 光 之 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
金 井 浩 , 中 尾 光 之 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
8 4  部 分 パ タ ー ン を 用 い ナ こ 活 字 デ ー ヴ ァ ナ ー ガ リ ー 文 字 の 認 識 の 試 み
竃 気 関 イ 系 学 会 東 北 支 部 大 会  U 9 幻 . 8 ) N 0 2 F 2 3
鈴 木 H 副 告 , K . ジ ェ ヤ ン テ ィ , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 城 戸 健 一
8 5 .  A u t o m a t i c  R e c o g n i l i o n  o f D e v a n a g a r l c h a r a c t e r s  u s i n g T o p d o w n  B i n a r y T r e e  M c t h o d
電 気 関 係 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 1 9 幻 . 8 ) N 0 2 F 2 4
K . ジ ェ ヤ ン テ ィ , 鈴 木 昭 浩 , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
8 6 . パ タ ー ン マ ッ チ ン グ 法 に よ る テ ー ヴ ァ ナ ー ガ リ ー 文 子 の 認 市 哉 の 試 み
情 机 処 理 学 会 全 国 大 会 ( 1 9 幻 9 ) N O . 1 H 5
鈴 木 昭 浩  K . ジ ェ ヤ ン テ ィ , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 城 戸 健
8 7 .  R e c o g n i t i o n  o f B a s i c  D e v a n a g a r i  c h a r a c l e r s  b y  F e a t u r e  p o i n t s  M e t h o d
恬 報 処 理 学 会 全 国 大 会 ( 1 9 幻 . 9 ) N O . 1 H 6
K . ジ ェ ヤ ン テ ィ , 鈴 木 昭 浩 , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
認 . 多 人 数 授 業 に お け る 図 形 処 理 教 育 支 援 シ ス テ ム
教 育 に お け る コ ン ビ ュ ー タ 利 用 の 新 し い 方 法 シ ン ポ ジ ウ ム  a 9 幻 . 6 )
金 井 浩 , 江 口 裕 之 , 秋 山 庸 子 , 中 尾 光 之 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久 , 小 野 十
尾 崎 哲 男 , 吉 田 昌 信 , 滝 沢 徹
8 9
パ ー ソ ナ ル コ ン ビ ュ ー タ に よ る 日 本 語 教 育 支 援 シ ス テ ム の 試 作
福 気 関 係 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 1 9 8 7 . 8 ) N 0 2 C ・ 9


























9 7 . 並 列 計 算 機 M U G E N の 陛 育 踊 平 価
晴 蝦 処 理 学 会 第 3 6 回 全 国 大 会 ( 1 9 認 3 ) N O . 1 C 3
高 木 康 志 堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
9 8 . 田 M 3 0 X X 用 自 動 運 転 シ ス テ ム の 実 現 と 使 用 例
情 報 処 理 学 会 第 3 6 回 全 国 大 会 ( 1 9 8 8 . 3 ) N O . 4 K ・ 4
静 谷 啓 枯 1 , 江 口 裕 之 , 秋 山 庸 子 , 金 井 浩 , 中 尾 光 之 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久 ,
小 野 寺 惇 , 尾 崎 哲 男 , 吉 田 昌 信 , 滝 沢 徹
9 9 活 字 デ ー ヴ ァ ナ ー ガ リ 文 字 認 識 シ ス テ ム の 作 成 と 評 価
恬 轍 処 理 学 会 第 3 6 回 全 国 大 会 ( 1 9 8 7 . 9 ) N O . 6 V ・ 1
鈴 木 昭 浩  K . ジ ェ ヤ ン テ ィ , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 城 戸 健 ・ ー
1 0 0
E v a l u a t i o n  o f D e V 独 a g a r l  c h a r a c t e r  R e c o g n i t i o n  b y  T o p d o w n  B i n a r y  T r e e  M e t h o d
情 報 処 理 学 会 第 3 6 回 全 国 大 会 ( 1 9 幻 9 ) N O . 6 V 3
K . ジ ェ ヤ ン テ ィ , 鈴 木 昭 浩 , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
1 0 1
ク ラ ス タ 型 マ ル チ プ ロ セ ッ サ の シ ス テ ム 性 ☆ 臨 平 価
竃 子 情 帳 通 信 学 会 秋 期 全 国 大 会 ( 1 9 認 9 ) N O . D ・ 1 4 8
堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
1 0 2 サ ン ス ク リ ッ ト 文 献 の 自 動 解 読
日 本 印 度 学 仏 教 学 会 第 3 9 回 学 術 大 会  0 9 8 8 . 8 ) P . 1 5
川 添 良 幸
1 0 3
デ ー ヴ ァ ナ ー ガ リ 文 字 の 自 動 認 識
J A C H 第 8  回 テ キ ス ト デ ー タ ベ ー ス 研 究 会 ( 1 9 認 . 1 2 ) 5
川 添 良 幸





























金 井 浩 , 静 谷 畔 樹 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
Ⅱ 2
関 イ 系 デ ー タ ベ ー ス に 基 づ く 教 室 管 理 シ ス テ ム の 開 発
教 育  f 学 関 連 学 協 会 連 合 第 2 回 全 国 大 会 ( 1 9 8 8 . 1 の N O . 1 F 0 8
静 谷 啓 樹 , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 奈 良 久
】 1 3 .
文 科 系 学 生 に 対 す る S A S 利 用 教 育
S A s  u s e r s  G r o u p  l n t . ・ J a p a n ,  T h e  7 t h  A n n
静 谷 啓 樹 , 金 井 浩 , 川 添 良 幸 , 奈 良
Ⅱ 4
切 り 出 し と 認 識 を 同 時 に 行 な う 活 字 テ ー ヴ ァ ナ ー ガ リ 文 字 の 認 識 法
電 子 情 報 通 信 学 会 技 術 研 究 報 告 ( 1 9 認 . Ⅱ ) N O . P R U 8 8 - 8 1
鈴 木 昭 浩 , 金 井 浩 , 牧 野 正 三 , 川 添 良 幸 , 城 戸 健 一
Π 5
文 字 ヨ 忍 識 に お け る 少 数 サ ン プ ル 辞 書 画 像 の 推 定
電 子 恬 報 通 信 学 会 技 術 研 究 報 告 ( 1 9 8 8 . 1 2 ) N O . P R U 認 ・ 8 4
鈴 木 昭 浩 , 金 井 浩 , 牧 野 正 三 , 川 添 良 幸 , 城 戸 健 一
C o n f . ( 1 9 8 8 . 9 )
久
" 6
文 科 系 学 生 に 対 す る 統 計 処 理 教 育
滞 詰 十 教 育 の た め の ソ フ ト ゥ エ ア の 閉 発 研 究 集 会 ( 1 9 8 9 . 3 )
川 添 良 幸
1 1 7 リ バ モ ア ル ー プ に よ る ク ラ ス タ 型 マ ル チ プ ロ セ ッ サ の 性 育 翫 平 価
情 机 処 理 学 会 第 3 7 回 全 国 大 会 ( 1 9 8 9 . 9 )
堀 口 進 , 川 添 良 幸 , 重 井 芳 治
1  1 8
チ ベ ッ ト 文 献 の 文 字 自 動 切 り 出 し に つ い て
電 気 関 係 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 1 9 8 9 . 8 ) N O . 1 C 4




























1 2 6 . 発 文 法 華 経 現 に 現 れ る 各 種 字 体 の 比 較 検 討
日 本 印 度 学 仏 教 学 会 第 4 1 剛 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演
山 中 淳 彦 , 劉 文 祥 , 川 添 良 幸
1 2 7
科 学 技 術 の 利 用 に よ る 仏 教 研 究
日 本 印 度 学 仏 教 学 会 第 4 1 回 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演
伊 i 奉 孝 ・ 子 , 水 関 博 志 , 武 田 健 一 , 川 添 良 幸
1 2 8
構 造 " 引 斤 法 お よ び 教 師 付 学 習 法 を 取 り 入 れ た 木 W r 川 り チ ベ ッ ト 文 献 自 動 認 宗 役
竃 気 関 係 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 1 9 9 0 . 8 ) N O . Ⅱ 6
小 島 正 美 , 川 添 良 幸 , 木 村 ' 正 行
1 2 9
教 師 付 学 習 法 お よ び 文 字 特 徴 情 報 を 取 り 入 れ た 木 版 届 1 1 リ チ ベ ッ ト 文 献 自 動 認 識
電 子 情 祁 通 信 学 会 耿 季 全 国 大 会 ( 1 9 9 0 . 1 の N O . D ・ 3 4 2
小 島 正 美 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
1 3 0
チ ベ ッ ト 文 献 の 自 動 認 識
テ キ ス ト ・ デ ー タ ベ ー ス 研 究 会 ( 1 9 9 1 3 )
小 島 正 美 , 川 添 良 幸 , 木 村 ' 正 行
B I
R e c e n t  l e c l m 0 1 0 g i e s  A p p l i e d  t o  B 1 1 d d 1 1 i s t  S 加 d i e s
B u d d h i s t  s t u d i e s  b y  c o m p u t e r
C a m b e 寸 a  ( 1 9 9 0 . 1 1 )
Y o s h i y u k i K a w a 2 0 e
B 2
光 磁 気 デ ィ ス ク に お け る 磁 区 形 成 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
鴛 子 恬 報 通 信 学 会 技 術 研 究 祁 告  M R 9 1 - 7 1 ( 1 9 9 D P 3 9 - 4
B 3
S i 0 2 お よ び T i o . ゾ ル ゲ ル 転 移 に お け る フ ラ ク タ ノ レ 構 造































論 文 中 の 図 ・ 表 デ ー タ 自 動 数 値 化 の 試 み
電 気 関 係 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会
八 戸 ( 1 9 9 1 . 8 )  2 E 1 6
笹 原 宏 一 ・ 、 我 要 文 明 、 小 島 正 美 、 中 道 啄 郎 、 川 添 良 幸
1 4 0
光 磁 気 デ ィ ス ク 書 き 込 み に お け る 磁 区 形 状 の 最 局 到 逹 温 度 近 似 に よ る 角 誉 斤
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会
広 島 ( 1 9 9 1 . 1 の
本 問 茂 , 胡 暁 , 川 添 良 幸 , 今 津 龍 也 , 太 田 憲 雄
1 4 1
材 料 デ ー タ ベ ー ス 検 索 用 統 合 化 シ ス テ ム
H 本 金 属 学 会 秋 期 大 会
広 島  U 9 9 1 . 1 の
川 添 良 幸 , 大 里 予 か お る , 神 1 _ ! 1  博 , 胡
1 4 2
デ ー タ ベ ー ス の 構 築 と そ の 応 用
金 属 材 料 研 究 所 ワ ー ク シ ョ ッ プ 『 材 料 科 学 と テ ー タ ベ ー ス 』 ( 1 9 9 1 . 1 の
川 添 良 幸
第 一 原 理 に 基 づ い た 有 限 温 度 に お け る 分 子 の 結 合 状 態 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ
1 4 3
ン
シ ミ ュ レ ー シ ョ ン テ ク ノ ロ ジ ー コ ン フ ァ レ ン ス 発 表 論 文 集
川 添 良 幸 , 祁 山 博 , 丸 山 豊 , 水 関 博 志 , 沢 村 充 , 井 口
1 嘘
1 4 4
C 6 。 の 第 ・ 一 原 理 分 子 動 力 学
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 研 究 会 ( 1 9 9 1 . Ⅱ )
神 山 博 , メ U _ 1 1  豊 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 4 5
高 速 書 き 込 み " 1 の 光 磁 気 磁 区 形 状
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ワ ー ク シ ョ ッ プ
( 1 9 9 1 . 6 )  P P . 2 乃 ・ 2 7 6



























川 添 良 雫
1 5 3
高 度 鳥 報 化 と 今 日 的 ミ 果 題
● 取 市 民 大 学  a 9 9 の
1 5 4
材 料 デ ー タ ベ ー ス の 構 築 と コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る 材 料 設 計
' 9 1 V M 教 育 シ ス テ ム ・ ワ ー ク シ ョ ッ プ
富 山 ( 1 9 9 1 . フ )
川 添 良 幸 , 大 野 か お る , 神 U _ 1  博 , 胡 暁 , イ 鄭 来 正 一 , 伊 藤 敏 行 , 和 田 繁 男 ,
中 名 生 充
1 5 5
C o n s t r u c t i o n  o f a  M a t e r i a l s  D a t a b a s e  a n d  M a t e n a l s  D e s i g n  s y s t e m  u n d e r A l x  a n d  v N I / C M S
1 9 9 1 1 n d u s t r y  E x e c t i v e  c o n 鳥 r e n c e
H o n g K o n g ( 1 9 9 1 7 )
Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 5 6 コ ン ピ コ ー タ ー に よ る 材 料 設 計 と デ ー タ ベ ー ス の 構 築
技 研 清 都 セ ン タ ー セ ミ ナ ー
東 京 ( 1 9 9 1 . 6 )
川 添 良 幸
1 5 7
恬 級 処 理 教 育 に お け る W S の 活 用
第 1 回  N e x T 烈 琵 舌 会
東 京 ( 1 9 9 0 . 5 )
川 添 良 幸
1 5 8
情 蛾 処 理 教 育 に お け る W S の 活 用
第 2 回  N e x T 懇 話 会
東 京  a 9 9 1 . 5 )



























第 一 原 理 に 基 づ く 分 子 動 力 学 と サ イ エ ン テ ィ フ ィ ッ ク ビ ジ ュ ア リ ゼ ー シ ヨ ン
東 北 大 学 I B M パ ー ト ナ ー シ ッ プ プ ロ グ ラ ム 研 究 会
仙 台 ( 1 9 兜 . 2 )
川 添 良 平
1 6 7 ゾ ル ゲ ル 転 移 に 於 け る フ ラ ク タ ル 構 造 形 成 過 程 の 新 し い C C A モ デ ノ レ
口 本 物 理 学 会 第 4 7 回 年 会
慶 応 義 塾 大 学 ( 1 9 兜 3 2 7 - 3 の P . 4 3 2 , N 0 2 8 a ・ Z I . ・ 8
川 添 良 幸 , 工 膝 基 , 胡 暁 , 大 野 か お る
1 6 8
第 ・ ・ 原 哩 分 子 動 力 学 法 に よ る C 印 の 振 動 状 態 Ⅱ
日 本 物 理 学 会 第 4 7 回 午 会
慶 応 義 塾 大 学 ( 1 9 9 2 3 2 7 3 の P . 4 9 4 , N 0 3 0 a ・ Z S ・ B
神 1 1 1  博 , 丸 H _ 1  豊 , 大 野 か お る , 川 添 良 女
1 6 9 シ リ カ 系 の フ ラ ク タ ノ レ 構 造 π 勿 艾 の ク ラ ス タ ク ラ ス タ 曜 集 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
日 本 釡 属 学 会
千 葉 ( 1 9 9 2 . 4 )
工 藤 基 , 胡 暁 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 7 0
光 磁 気 デ ィ ス ク に お け る ミ ク ロ 磁 区 形 成 機 構 の 角 琳 斤
H 本 金 属 学 会
千 葉 ( 1 9 9 2 . 4 )
本 閻 茂 f 胡 暁 , 川 添 良 幸 , 今 津 龍 也 , 太 田 憲 雄
1 7 1
混 合 基 底 法 に よ る C 印 の 第 一 原 埋 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
日 本 金 属 学 会
下 葉 ( 1 9 兜 . 4 )
水 関 博 志 , 沢 村 充 , 井 口 寧 , 神 1 _ L 1  博 , 大 野 か お る , 川 添 良 ¥丸 山




























川 添 良 幸
1 7 8
上 客 蹴 丑 音 別 認 識 法 に よ る チ ベ ッ ト 文 献 中 の 文 字 自 動 切 り 出 し に っ い て
竃 気 系 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会
米 沢 ( 1 9 兜 . 8 )
秋 山 庸 子 , 小 島 正 美 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
1 7 9
推 論 に よ る 類 似 し た チ ベ ッ ト 文 字 の 高 精 度 認 i 脚 こ つ い て
電 気 系 学 会 東 北 支 部 述 合 大 会
米 沢  a 9 9 2 . 8 )
小 島 正 美 , 秋 山 庸 子 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
1 8 0
論 文 ' 、 「 ゆ 図 表 デ ー タ の 白 動 認 識 及 び 数 f 餅 ヒ と 材 料 フ ァ ク ト デ ー タ ベ ー ス 化 へ の 試 み
俺 気 系 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会
米 沢 ( 1 9 9 2 . 8 )
神 1 」 _ 1  博 , 小 島 正 美 , 中 道 琢 郎 , 川 添 良 幸
1 8 1 . 金 属 材 * 泌 升 究 所 材 料 デ ー タ ベ ー ス  K I N D  と 既 存 デ ー タ ベ ー ス の 比 較 に よ る 材 料 テ ー
マ d ) 変 遷 ・
, 9 2 V M 教 育 シ ス テ ム ワ ー ク シ ョ ッ プ
仙 台 ( 1 9 9 2 . 8 )
伊 篠 敏 行 , 和 田 繁 男 , 中 名 生 充 , 森 倫 子 , 秋 山 庸 子 , 大 野 か お る , 中 道 琢 郎 ,
川 添 良 幸 , 村 上 征 勝
1 8 2
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 に お け る 情 報 シ ス テ ム の 運 用
' 9 2 V M 教 育 シ ス テ ム ワ ー ク シ ョ ッ プ
仙 台  U 9 兜 . 8 )
秋 1 _ 1 { 庸 子 , 森 倫 子 , イ ヲ 可 泰 理 恵 , 伊 簾 敏 行 , 和 田 繁 男 , 中 名 生 充 f 胡 暁 ,





























木 戸 真 美 , 川 添 良 幸
1 8 9 シ リ カ 系 の フ ラ ク タ ノ レ 構 造 汗 勿 艾 の ク ラ ス タ ク ラ ス タ 凝 集 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン Ⅱ
日 本 金 属 学 会
京 1 _ 1 1  a 9 9 2 . 1 の
工 藤 基 , 胡 暁 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 9 0
混 合 基 底 法 に よ る 基 板 上 の C 釦 2 次 元 二 角 格 子 の 電 子 状 態 の 計 算
日 本 金 属 学 会
富 山 ( 1 9 兜 . 1 の
神 山 博 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
丸 山
1 9 1
基 板 上 の C 6 。 、  C 叩 2 次 元 結 晶 の 電 子 状 態
文 部 省 重 点 領 域 『 計 算 物 理 』 第 一 刊 杯 升 究 会
東 京 ( 1 9 9 2 . 1 1 )
大 野 か お る , 神 山 博 , 丸 山 豊 , 川 添 良 幸 , 仁 利 立 隹 一 郎 , 進 耐 反 告 一
世 1 .
5 ] 1 _ ,
1 9 2 .  s i ( 1 0 の 表 面 上 の C 6 。 薄 膜 の 古 典 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン と バ ン ド 計 算
分 子 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 〒 島 倫 会
金 沢 ( 1 9 9 2 . 1 2 )
博 , 大 里 予 か お る , 川 添 良 幸
「 1 』 」 .
1 中 山
H .  R a 側 、 T a b a r , , L 山
、 ー .
1 9 3
基 板 上 の C 釦 、  C 7 。 2 次 元 結 晶 の 電 子 状 態
文 部 省 重 1 工 領 域 『 メ ゾ ス コ ビ ッ ク 物 理 』 第 一 班 研 究 会
姫 路 ( 1 9 9 2 . 1 2 )
川 添 良 幸 , 丸 山 豊 , 神 1 」 」 博 , 大 野 か お る , 仁 科 雄 一 郎 , 進 藤 浩 一
オ プ ジ ェ ク ト 指 向 に よ る チ ベ ッ ト 活 字 文 献 か ら の 文 字 パ タ ー ン 識 別
佶 祁 処 理 学 会 第 1 8 回 人 文 科 ・ 学 と コ ン ピ ュ ー タ 研 究 会  1 8 - 2

























Eleclronic structure calculalion offcc qo cwslal201
3 7 1
日 本 物 理 学 会 ( 1 9 9 3 . 1 の
O h n o a n d  Y .  K a w a z o e
B . ・ L .  G U ,  Y .  M a r a y m a ,  K
2 0 2
木 1 側 削 チ ベ ッ ト 文 献 中 の 文 字 特 徴 抽 出
H 本 印 度 学 仏 教 学 会
高 野 山 ( 1 9 9 3 . 5 )
小 島 正 美 , 秋 山 庸 子 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 打
2 0 3 オ ブ ジ ェ ク ト 指 1 司 に よ る チ ベ ッ ト 活 字 文 献 の 辞 古 q 乍 成 に つ い て
印 度 学 宗 教 学 会 学 術 大 会
仙 台 ( 1 9 9 3 . 6 )
小 島 正 美 , 布 宮 千 夏 子 , 川 村 隆 庸 1 火 1 _ U 庸 子 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
2 0 4
オ ブ ジ ェ ク ト 指 向 チ ベ ッ ト 活 字 辞 書 に よ る 類 似 文 字 認 i 殻
竃 気 関 係 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会
仙 台 ( 1 9 9 3 9 ) N O . 1 D ・ 1 9
小 島 正 美 , 布 宮 千 慶 子 , 川 村 隆 庸 , 秋 山 庸 子 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
2 0 5 オ ブ ジ ェ ク ト 指 向 に よ る チ ベ ッ ト 活 字 文 字 の 認 刷 戊 シ ス テ ム
竃 気 関 係 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会
仙 台 ( 1 9 9 3 . 9 ) N O . 1 D ・ 2 0
小 島 正 美 , 布 宮 千 夏 子 , 川 村 隆 庸 , 秋 山 庸 子 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
2 0 6
オ ブ ジ ェ ク ト 指 1 句 に よ る チ ベ ッ ト 活 字 文 字 パ タ ー ン 識 別 法
電 気 関 係 学 会 東 北 支 部 連 合 大 会
仙 台 ( 1 9 9 3 9 ) N 0 2 C ・ 1
川 村 隆 庸 , 布 宮 千 夏 子 , 小 島 正 美 , 秋 1 1 1 庸 子 , 川 添 良 幸 , 木 村 正 行
2 0 7オ ブ ジ ェ ク ト 指 向 に よ る ア モ ル フ ァ ス 形 成 点 検 出 法





















第Ⅱ4同日本金属学会 1994 春季 N0254
川添良雫,余京智,大野かおる,李志強,顧秉林
2B.1Π、V三元半導体介金のエビタキシャノレ成長モデノレ
第Ⅱ4 同 H本金屈学会]994 春季 N0388
川添良幸,余京智,大野かおる,顧秉林
3 7 3
2 1 4 . 置 換 型 合 金 に お け る 二 次 規 伶 帰 果
第 Ⅱ 4 1 旦 1 日 木 金 属 学 会  1 9 叫 春 季  N O . 8 5 8
マ ー セ ノ レ ・ ス ノ レ イ タ ー , 余 京 智 , 川 添 良 幸
2 1 5 . B C C 金 屈 巾 の 格 子 泥 出 京 子 運 動 と 転 移 バ イ ア ス の M D 法 に よ る 研 究
第 Ⅱ 5 同 日 本 金 属 学 会  1 9 叫 秋 季  N 0 2 0 9
1 申 ル 1  博 , H . R a 6 i 、 T A B A R , 川 添 良 幸 , 松 井 秀 樹
2 1 6 . ダ イ ヤ モ ン ド 成 長 過 程 の エ ッ チ ン グ 粒 子 を 含 む 3 次 元 バ リ ス テ ィ ツ ク 凝 集 モ デ ル
斧 Ⅱ 1 5  回 日 本 令 属 学 会  1 9 9 4  秋 季  N 0 3 2 8
伊 際 未 丈 , 高 橋 学 , 胡 唖 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
2 1 7 . 金 属 化 合 物 の 結 品 粒 界 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
第 Ⅱ 5  同 日 本 金 属 学 会  1 9 舛 秋 季  N O . 4 8 5
相 原 智 康 , 青 木 浩 , 川 添 良 幸 , 増 本 健
2 1 8 . 不 純 物 を 含 む 高 1 吊 超 伝 導 体 の ミ ク ロ 構 造 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
Ⅱ 5  回 目 本 金 属 学 会  1 9 叫 秋 季  N O . 5 1 2
弗
渡 辺 貴 郎 , K . P A R U N S K I , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
2 1 9 .  p r e d i c t i o n  o f s i t e  p r e f e r e n c e  i n  l n t e r 1 1 1 e t a Ⅱ i c s  f r o m  s u p e r c e Ⅱ  C a l c u l a t i o n s
第 Ⅱ 5 回 日 本 金 属 学 会  1 9 叫 秋 季  N O . 5 6 4
M a r c e l  s l u i t e r ,  M a n a b u  T a k a h a s h i  a n d  Y o s h i y u k i  K a W ι I z o e
2 2 0 . s i t e  p r e f e r e n c e  o f T e m a r y  A d d 川 o n  i n  N 1 3 A I
第  H 5  回 日 本 金 属 学 会  1 9 9 4  秋 季  N O . 5 6 5
M a r c e l s L U I T E R ,  M a n a b u T A 1 く A H A S H I , J i n g ・ z h i Y u a n d Y o s h i y u k i l く 、 A W A Z O E




第Π5回日本金属学会 1994 秋季 NO.乃6
大野かおる,余京智,高橋学,川添良幸,メUI_f 豊,j顧秉林























東 北 大 学 令 屈 材 料 研 究 所 研 究 部 共 同 研 究 報 告 乎 成 6 年 度  P . B 3
川 添 良 幸 ,  H . 則 係 、 T a b a r , ; 巾 山 博
2 2 9 . 水 ク ラ ス タ ー の 形 成 過 程 の 第 一 原 理 分 子 動 力 学 に よ る 角 材 斤
東 北 大 学 金 属 材 ' 料 研 究 所 研 究 部 共 同 研 究 繊 告 平 成 6 午 度 即 . B 4 ・ B 6
川 添 良 幸 ゞ 池 主 司 民 夫
2 3 0 . T h e  E p i { a x i a l  G m w t h  M o d e l  o H Ⅱ ・ V  T e r n a r y  s c m i c o n d u c t o r  A Ⅱ o y s
M R S . 1 9 9 4 ,  s p n n g ,  E 1 3
B . 、 L .  G U , 」 . - Z .  Y U ,  L .  o h n o  a 口 d  Y .  K a w a z o e
2 3 1 、 T h e  E 仟 e c t s  o f M o l e c u l a r  o r i e n l a t i o n  o n  l h e  E l e c t r o n i c  s t r u c t L l r e  o f t 1 1 e  s o l i d  F U 1 1 e r i t e s
M R S . 1 9 9 4 ,  s p r i n g ,  T 7 . 1 0
Y .  M a N y a m a , J . ・ Z .  Y U ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a w a z o e
2 3 2 .  E l e c t r o n i c  p r o p e r t i e s  a n d  F 0 血 a t i o n  M e d 徐 m s m  o f M e l a Ⅱ O c a T b o h e d r e n e s
M R S . 1 9 9 4 ,  s p r i n g ,  T 5 9
Y .  K a w a z o c ,  B . 、 L .  G U ,  M a r k  v a n  s c h 1 1 f g a a r d e ,  J . ・ Z .  Y u  a n d  K .  o h n o
2 3 3 . c o h e s i v e  E n e r g y  a n d  E l e c t r o n l c  p r o p e l t i e s  o f C 5 S N B  F U Ⅱ e r e n e s
R S . 1 9 9 4 ,  s p r i n g ,  T 5 . 1 0
K e i v a n  E s f 明 a n i ,  B i n g 、 L i n  G U ,  Y u t a k a  M a r u y a m a ,  K a o n 】  0 1 1 n o  a n d Y o s h i y u k i K a w a z o e
2 3 4 . c o h e s i v e  E n e r 別 ,  E l e c t r o n i c  s t r u c t u r e  a n d  s t a b i l i l y  o f T h e  q 〕 B I O  F U Ⅱ e r e n c
M R S . 1 9 9 4 ,  F a Ⅱ ,  G 4 3
K c i v a n  E s f a 司 a n i ,  K a o N  o l m o  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
2 3 5 .  s i t e  p r e f e r e n c e  o f T e m a r y  A d d i t i o n s  i n  N 1 3 A I
M R S . 1 9 9 4 ,  F a Ⅱ ,  L 4 . 3 3
M a r c e l  S 1 1 1 i t e r  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
236.Modcling ofE仟ectofMacroaⅡoyingon the stabⅡiW 帥d ordehng in Ni3Si
MRS.1994, Fa11, LB23















第Ⅱ6回 H本金属学会 1995午春季 NO.966
川添良幸,品橋学,胡暁
243. Magnetism ofNanoscale Fe clusters in cu and Ag Matrices
242.Fdco、 FdNi多層膜d>電子構造と Hype所鵡Field
第Ⅱ6 同日本金属学会 1995年春季 NO.967
IL、j+11分争 胡暁,川添良幸
3 7 フ
Ⅱ 7 回 日 本 金 属 学 会  1 9 9 5 年 秋 本  N 0 3 3 7
Z h i 、 Q i a 1 1 g  u ,  Y u i d l i  H A S H I ,  K a o r u  o H N o  a n d  Y o s h i y u k i  K A W A Z O E
2 4 4 . s p i n  R e o r i e n t a t i o n  T r a n s l t i o n  i n  s u p e r l a l t i c e s  b y  L a r g e  s c a l e
第 Ⅱ 7 回 日 本 金 属 学 会  1 9 9 5 年 秋 季  N 0 3 3 8
H i r o s h i M I Z U S E K I ,  M a s a h i t o  l s H I H A N 气 , × 1 a o  H U ,  Y u i C 1 1 1  H A S H l a n d
Y o s h i y u k i 1 く A W A Z O E
2 4 5 . M o l e c u l a r  D y n a m l c s  s t u d y  o f A t o m i c  l n t e r a c t i o n  E 仟 e c t  o n  B i n a r y  L i q u l d  s y s t e m
第  1 1 7 1 田 日 本 金 属 学 会  1 9 9 5 年 秋 季  N O . 6 2 9
T o m o y a s u  A Ⅱ I A 1 と へ ,  h . ,  Y o s h i y u k i K へ W A Z O E  a n d T s u y o S 1 1 1 M A S U M O T O
2 4 6 . E l e c t r o n i c  s t a t e s  o f H e x a g o n a l  C 6 0  H e P 仏 m e r :  c o m p a r l s o n  W 1 1 h  S 丁 M  h η a g e  o n  s i
第 Ⅱ 7  回  H 本 金 属 学 会  1 9 9 5 年 秋 季  N O . 1 2 6 8
K a 。 川 O H N O , Y u t a k a M A R U Y A M A , K e i V 即 E S F A E J A N I , Y o s h i y u k i K A 圦 I A Z O E ,
C . 、 W . H U ,  A . 1 く A S U Y A a n d Y u i c h i r o N I S H I N A
2 4 7 .  L a 1 1 i c e  D i s l o r t i o n  E f f e c t s  o n  小 e  M a g n e t l s m  o f F c  l m p u n t y  i n  c u  a n d  A g  M a t n c e s
第 Ⅱ 7  P 1  Π 本 金 属 学 会  1 9 9 5 年 秋 季  N O . 1 2 6 9
Y u i d h i H A S H I ,  Z 1 1 i 、 Q i a l ] g , Π ,  K a o N O H N 0  卸 d  Y o s h i y u k i 1 ミ へ W A Z O E
2 4 8 .  s t u d y  o f f c c ,  b c c  a n d  h c p  B a s e d  p h a s e s  m  t h e  A I ・ A g  s y s t e m
第  1 1 7  回 日 本 釡 属 学 会  1 9 9 5  午  1 大 季  N O . 1 2 7 0
J i n o 、  z h i  Y U ,  M a r c e l  s L U I T E R  a n d  Y o s h i y u k i  K A 、 Ⅳ A Z O E
2 4 9 . p h a s c  s t a b i l i l y  u n d e r  H i g h 、 p r e s s u r e  i n  N o  p r e c i p i ね t i o n  s t r e n g t h e n e d  A Ⅱ o y s
第  1 1 7 1 回 日 木 金 属 学 会  1 9 9 5 年 秋 季  N O . 1 2 8 3
M a r c e l s L U I T E R ,  Y o s h i w A T A N A B E  a n d  Y o s h i y u k i K へ 圦 I A Z O E
2 5 0 . s l u d y  o f o c c u p a t i o n  m  F e c r a n d  F e V σ P h a s e
?
第 1171"1日本金屈学会 1995 午秋季 NO.1285
MarcelsLUITER, KeivanESFARJANlandYoshiyukiKAWAZOE








CAMP・1S」1 V01.8 (1995) P.964
屈明昌,石垣政祐,徳田昌則,余京智,川添良幸


















第 7 1 司 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集  0 9 9 4 ) 即 . 2 5 0 - 2 5 4
大 野 か お る , 丸 1 [ 1  豊 , 余 京 智 , 顧 乘 林 , 川 添 良 幸
2 5 8 . 炭 素 マ イ ク ロ ラ ス タ ー の 電 子 状 態 ・ 振 動 状 態 に 関 す る 第 一 原 理 的 研 究
文 部 省 重 点 領 域 研 究
「 炭 素 ク ラ ス タ ー 」 第 2  回 研 究 成 果 中 ル 予 縦 告 書 ( 1 9 9 5 ) 即 . 1 0 7 - 1 0 9
大 野 か お る , 古 則 尭 , 高 橋 学 , 進 藤 浩 ・ ー , 川 添 良 幸
2 5 9 . H y p e d i n e  F i e l d  a n d  E l e c t r o n i c  s t r u c t u r e  i n  F e / c o  a n d  F d N i  M u l t i l a y e r  s y s t e m s
M R S . 1 9 9 5 .  s p r i n g  G 7 . フ
M a n a b u  l a k a h a s h i ,  x i a o  H u  a n d  Y o s h l y u k i K a 、 ¥ a z o e
2 6 0 . M a g n e t i c  s t r u c t u r e s  i n N o n m a g ・ / 1 Y l a g ・ N o m a g ・ n e t i c  s a n d 、 v i c h e s
M R S . 1 9 9 5 .  s p r i n g  G 7 . 6
Y o s h i y ι I M  K a w a z o e a n d  x i a o  H U
2 6 1 . M a g n e t i c  o f E m b e d d e d  R h o d i u m  c l u s t c r s
M R S . 1 9 9 5 .  s p n n g  L 8 . H
Z h i 、 Q i a n g  L i ,  Y u i c h i  H a s h i , ] i n g 、 z h i  Y U ,  K a o r u  o h n o  a n d  Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e
2 6 2 、 p h a s e  S 仇 b i l i w  o f t h e  s i 即 n a  p h a s e  i n  F e ・ c r b a s e d  a Ⅱ o y s
M R S . 1 9 9 5 .  F a 1 1 .  P 1 6 . 2 1
2 6 3 . 妊 h 、 i " i h ' o  c a l c u l a t i o n  o f l n t e r - p h a s e  B o u n d a l y  T h e r m o d y n a m i c  p r o p e r t l e s
M .  s l u i l e r .  K .  E s f a 寸 a m  a n d  Y .  K a w a z o e
M R S . 1 9 9 5 、  F a Ⅱ .  W 7 2
2 6 4 . s t a b i l i t i e s  o f A I 】 3  C l u s t e r b y " h ・ 力 l i h ' O  M D  S 加 d y
M .  s l u i t e r  a n d  Y .  K a w a z o e
MRS.1995. Fa11.、V8.1
265. simulatio ofElectron TranspoH Through Quanlum dot W北h Di1Ⅱte Magnetic lmpurities
MRS.1995. faⅡ.W826
Y. Maruyama,K. ohnoand Y. Kawazoe
266.Dynamical BehaⅥ01' ofTilt Grain Boundary in Ni3Al at Finite T引1〕perature
MRS.1995. FaⅡ.、N834



















東 北 大 学 金 仔 ' オ 1 斗 研 究 所 研 究 部 共 同 研 究 都 告 平 成 7 午 度 即 . 2 5 3 - 2 5 5
川 添 良 幸 , 池 序 司 民 夫
2 7 2 . 超 微 粒 ・ 子 ・ 表 血 ・ 界 而 の ダ イ ナ ミ ッ ク ス と 杉 ナ 1 牛
東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 研 究 部 共 同 研 究 帳 告 平 成 7 午 度 即 3 0 5 - 3 0 8
川 添 良 幸 , 大 野 か お る
2 7 3 ■ h _ i n i h ' O  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s i m u l a t i o n  o f D i m e r i z a l i o n  o f Q O
第 9 同 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム  i 韓 演 要 旨 集 ( 1 9 9 5 ) 即 2 0 3 - 2 0 6
大 野 か お る , 丸 1 _ 1 1  豊 , 川 添 良 幸
2 7 4 .  E 仟 e c t  。 f o r i e n t a t i o n  o f C 5 S B N  h e t e r o 、 乳 1 Ⅱ e r e n e s  o n  t h e l r  b a n d  s t n l c t u r e  i n  t 1 1 e  f c c  s o l i d  p h a s e
第 9 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集 ( 1 9 9 5 ) 即 2 0 7 - 2 0 9
K e i v a n  E s f a 訂 a n i ,  K a o n l o h n o  a n d Y o s h l y u k i  K a w a z o e
2 7 5 .  E l e c t r o n i c  s t a t e s  i n  D h 力 e r i z e d  C 6 0  o n  s i ( 1 1 D  s u r f a c e
第 9 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 淡 要 旨 集 ( 1 9 9 5 ) 即 . 2 1 0 - 2 1 2
゛ 村 長 武 , 粕 谷 厚 生 , 仁 利 ・ 雄 一 郎 , 大 里 予 か お る , 丸 L I , 1  豊 , 川 添 良 y
2 7 6 』 h _ i h i i i 。  m o l e c u l a r  d y n a m l c s  s i m u l a t i o n  o f  t h e  f o n n a t i o n  p r o c e s s  o f a l k a l i ・ m e t a l  e n c a p s u  a t e
C 6 0
第 9 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集 ( 1 9 9 5 ) 即 . 2 B ・ 2 1 6
大 野 か お る , 丸 山 豊 , 川 添 良 ■ , イ 左 j 深 徳 芳 , 畠 山 力 三 , 平 田 ギ 道 , 庭 野 廻 夫
2 7 フ . C U ( 1 1 D  表 而 上 の C 6 。 , C 7 。 の 電 子 状 態 と 分 子 内 づ ・ y 界 能 を 持 っ S T M 像
炭 素 ク ラ ス タ ー 季 刊 フ ラ ー レ ン  V 0 1 3 a 9 9 5 ) P . 2 6
Y .  M a l u y a m a ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a w a z o e
2 7 8 .  M a g n e t i s m  o f N a n o s c a l e  F e  c l u s t e r s  i n  c u  a n d  A g  m a l r l c e s
N C G M . ( 1 9 9 5 )  P . 9
279.旺b・in11io MD study ofS仏biⅡW and Reacliviw ofQO
NCGM.(1995) P、45
Kaoru ohno, Yutaka MaruyamaandYoshiyukiKawazoe




281.MD simulatlons ofpoint Defect BehaⅥ01'Neala Dislocation in BCC Metals
Sulnmary ofpresentation in us/Japan 、vorkhop (1995) P.18














第 118 回日本金属学会 1996年春期 NO.2兜
3 8 3
2 8 6 . s i 結 品 成 長 を 再 現 す る 多 休 力 を 苦 慮 し た モ ン テ カ ル ロ シ ミ ユ レ ー シ ヨ ン
第 Ⅱ 8 回 日 本 金 属 学 会  1 9 9 6 午 春 期  N 0 2 9 3
イ ▲ 源 亮 t , 水 関 博 志 , 宇 田 聡 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
水 僕 ] W 1 志 田 中 一 美 f 胡 暁 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
2 8 7 . 磁 気 双 極 子 の 効 果 に よ る 3 次 元 人 工 格 子 中 の 多 伯 i " 暴
第 Ⅱ 8  同  U 木 金 属 学 会  1 9 9 6 午 春 則  N O . 5 6 1
石 原 正 仁 , 水 関 博 志 f 胡 暁 , 川 添 良 幸 , 太 田 憲 雄
2 8 8 . F i r s t 、 p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n  o n n t e r  p h a s e  B o u n d a r y  E n e r g i e s
第 Ⅱ 8 回 日 本 金 属 学 会  1 9 9 6 午 春 期  N 0 7 9 9
M a r c e l s L u n E R 帥 d  Y o s h i y u k i K A W A Z O E
2 8 9 . S 加 C t u r e  a n d  M a g n e t l s m  o f l r o n ・ s u l f u l '  c l u s t e r s
第  1 1 8  回  U 本 金 属 学 会  1 9 9 6 年 春 期  N O . 8 2 3
Z h i 、 Q i a n g  u ,  K a o r u o H N o  a n d  Y o s h i y u k i K A 、 N A Z O E
2 9 0 . 粒 イ の 膨 張 と 揮 発 分 放 出 を 老 慮 し た 単 ー イ J 炭 1 立 子 の 非 定 常 , 太 1 尭 の " 琳 斤
C < M P 、 1 S U ,  V 0 1 9  ( 1 9 9 6 ) 仲 . 1 9 2
屈 明 昌 , 石 垣 政 裕 , 徳 田 昌 則 , 余 京 智 , 川 添 良 幸
2 9 1 . モ ン テ カ ル ロ ・ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 結 晶 成 長 の 研 究
束 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 第 9 2 回 講 演 会  1 9 9 6 午 春 季  P . 5
川 添 良 幸
2 9 2 . 南 噺 夜 か ら の  S i  結 品 成 長 に 対 ' す る 近 接 原 子 の 影 紳 を 昔 慮 し た モ ン テ カ ル ロ シ ミ ユ レ ー
シ ョ ン
東 北 大 学 釡 属 材 料 研 究 所 第 9 2 回 講 演 会  1 9 9 6 午 春 季  P . 1 4
水 開 博 志 イ 左 j 東 亮 二 , 宇 田 聡 , 大 野 か お る , 1 嵒 田 承 生 , 川 添 良 幸
293. Hanれomc and Anharmonic vibrationa11nvestigations in pristine and charoetd C6
東北入学金属材'料研究所第92同訥演会 1996年春季 P.15







296.Adsomlion ofC60 on GaAS(0OD 2 ×4 Surface: An ab initio study
東北大学金属材料研究所第92阿講演会 1996年春季
Zhi・olang Li, Rong・tang FU, and Yoshuki Kawazoc
384
297.旺h・iπih'o calculation oflntcr・phase Boundary Thermodynamic propenies
MRS.1996Sprino. W7.2
Marcel sluiler and Yoshiyuki Kawazoe
298.stabiliw ofAIB、 cluster by an』h、ihiho MD study
MRS.1996Spring.、N8.1
Y. Maruyama, K. ohno and YoshiyukiKawazoe
P16
299.simulation ofElectron Tral]SPOH TI]rough Quantum Dot with Dilute Magnetic lmpurilies
MRS.1996Spring.、V826
Hao chen, Masahito lS11Ⅱ〕ara and YOS11iyuki KaWをιZoe
300.Dynamlcal Bel]aⅥor oflilt Grain Boundary il〕 Ni3Al at Finite Telnperature
P18
3 8 5
M R S . 1 9 9 6 .  s p r i n g .  W 8 3 4
T o m o y a s u  A i h a r a J r . ,  T s u y o s h l M a s u m o t o  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
M u l t i _ v a l u e d  R e C 釧 ・ d i n g  b y  N e w  M a g n e l i c  c o n 6 g r a l i o n s  i n  2 D  a n d  3 D  A r t 所 C l a l
3 0 1 . M a g n c t l c
L a t t l c e s
D i g e s t s  o n n t 引 m a g  ( 1 9 9 6 )  F E ・ 0 7
H .  M i z u s e k i ,  M . 1 S h i h a r a ,  X . H U ,  Y .  K a w a z o e  a n d  N . 0 1 1 仏
3 0 2 .  s u d a c e  A n i s o t r o p y  a n d  s p i n - R e o r l e n l a t i o n  T r a n s l t i o n s  l n  U 1 1 T a t l ] 1 n  M a g n e t l c  F Ⅱ m s
D 喰 e s t s  o f l n t e 師 a g  ( 1 9 9 6 )  G E ・ 0 2
X i a o  H u  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
3 0 3 . E l e c t r o n i c  s t n l c l u r e  o f C 2 4 0  n n g s
日 本 M R S  シ ン ポ ジ ウ ム ( 1 9 9 6 ) N O , 1 P 3 6
K a 、 v a z o e
K .  E s f 会 o a n i ,  Y .  H a s h i ,  S . 1 1 0 h ,  S . 1 h a r a  a n d  Y
3 0 4 . E l e c t r o n i c  s t l u a u r e  o f A I B 、  c l u s t e r  b y  a 1 1  E l e c t r o n  M i x e d - B a s i s  A p p r o a c h
日 木 M R S  シ ン ポ ジ ウ ム ( 1 9 9 6 ) N O . T 1 4
Y .  M a r u y a m a ,  K .  o h n o  a n d Y .  K a w a z o e
3 0 5 . E l e c t r o n i c  s t r u c t u r e  o f C 2 4 0 l s o m e l s
第 6  回 計 算 化 学 シ ン ポ ジ ウ ム  a 9 9 6 ) 即 . 1 5 - 1 7
Y u i c h i  H a s h i ,  K c i v a n  E s f a u a n l ,  s a t o s h i l t o h ,  s h i g e 0  Ⅱ l a r a  a n d  Y O S 1 1 1 y u k i  K a w a z o e
3 0 6 . 二 元 系 L 1 液 体 の 相 つ " 雛 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
第 9  回 分 子 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 検 討 会 ( 1 9 9 6 ) 即 . 1 0 1 - 1 促
相 原 智 康 , 川 添 良 幸 , 増 木 健
3 0 7 . C ' と ア ル カ リ 金 属 イ オ ン の 衝 突 に 対 す る 第 一 原 廻 狛 勺 な 分 子 動 ノ J 手 ・ の シ ミ ユ レ ー シ ヨ
ン : U @ C 印 の 可 育 對 生
炭素クラスター季・刊フラーレン V01.4a996)P.69
Ka0川 ohno, Yutaka Maruyalna, Keival] Esfaりani, Yoshiyuki Kawazoe, Noriyoshi sato,
Riklzo Hatakeyama and lakamichi Hirata
308. EleC11'onic and Ⅵbrational propenies ofC2406.111erenes by the tight、binding method
第Π回フラーレン総合シンポジウム講演要旨集(1996)P2B
K. Esfauani, Y. Hashi, S.1toh, S.1hara and Y. Kawazoe
309.vibrati0ηal modes ofNice negatively charged C6。 dimer
第Ⅱ回フラーレン総合シンポジウム講演要旨集(1996)P.214

















H 木 金 属 学 会 秋 則 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 6 ) N O . 4 8 5
水 関 博 志 , 1 H 巾 一 美 , 菊 池 圭 子 , 一 関 京 子 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
3 1 5 . ア モ ル フ ァ ス な ら び に 結 品 合 金 の j 京 子 レ ベ ル 応 力 に 1 開 す る 分 子 動 」 力 学 的 研 究
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 誰 § 貞 概 要 ( 1 9 9 6 ) N O . 6 9 1
相 坤 1 剖 隶 , 増 木 健 , 川 添 良 幸
3 1 6 . A d s o r p t i o n  o f C 以 〕  o n  G a A S ( 0 0 1 )  s u r f a c e :  A n 冱 h ・ 力 l i ガ 0  S 加 d y
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 の N O . 7 0 8
Z h i 、 Q i a n g L I ,  R o n g ・ T a n g F U ,  Y o s h i y u k i K A W A Z O E
3 1 7 . M o l e c u l a r 、 D y n a m i c s  s l m u l a t i o n  o f E x c l t a t i o n  l n  c o n d u c t i n g  p o l y m e r
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 6 ) N O . フ 7 9
R o n g 、 T a n g F U , J i a 、 L i n z h i , J i Π 晋 Z h i Y U ,  K a 0 川  o h n o  a n d Y O S 1 1 i y u k i K a w a z o e
3 1 8 . H a 訂 丁 1 0 n i c  a n d  A n h a r m o n l c  v i b r a t i o n a 1 1 n v c s l i g a t i o n s  i n  C 7 0
日 本 金 屈 学 会 秋 期 大 会 誥 演 概 要 ( 1 9 9 6 ) N O . 8 4 6
J i n g 、 Z 1 1 i Y U ,  R o n g 、 T a n g  F U , J i a n  w u  a n d  Y O S N y u l く 1 K a w a z o e
3 1 9 . c l u s t e r  s t r 1 1 C l u r e  o p t i m l z a t i o n  w l t h  G e n e t i c  A l g o r l t h m
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 の N O . 8 4 9
J i a n  w u ,  z h i 、 Q i a n g  L i ,  J i n g 、 z h i  Y U ,  Y o s h i y u k i  K a w a z o e  a n d  B i n g ・ L i n  G U
3 2 0 . 載 針 生 多 層 膜 光 磁 気 記 録 媒 体 へ の 多 値 i 酸 示 過 程 の シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 6 ) N O . 1 0 8 4
石 原 正 仁 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸 , 島 1 崎 勝 輔 , 太 田 憲 雄
3 2 1 . s t a b i l i t y  o f C 2 4 。  f Ⅱ 1 1 e r e n e  r l n g  i n  c l u s t 剖 イ 0 r m  a n d  c l y s t a Ⅱ l n e  p l 〕 a s e
8 t h  l n l c m a t i o n a l  s y m p o s i u m  o n  s m a Ⅱ  P a r t i c l e s  a n d  l n o r g a n i c  c l u s t e r S  σ 9 9 6 )  P . 8 . 6
K .  E s f a r 1 五 n i ,  Y .  H a s h i ,  K .  o h n o ,  S . 1 t o h ,  S . Ⅱ l a r a  a n d  Y .  K a w a z o e
322.Magnetic Multi・valued Maoneto oplical Recording using Magnetic Anisotropic Art途Cial
Lattlces
Magneto optical Recordmg lnternatlonal symposi轍れ'96,
Noordwijkerhout, The Ne小erlands,(1996) P.WP.10











326.The structures, Energetics and EleCⅡ'onic properties of smaⅡ Urea clusters n・om 旺h /"iガ0
Calculations
東北入学金屈材料研究所第93回秋期論演会(1996)P22
R. V. Belosludov, zhi・Qiang u, YoshiyuM Kawazoe
327.Beyond 11W Born・oppenhelmerApproximation; Application lo lhree Fennion syst引1]S
東北大学金屈材'料研究所第93 詞秋期諧演会 a996)P.21
A. A. Farajia11, K. Esfauani, and Y. Kawazoe
328.Thermodynalnic calculalion ofthe Ni-AI・CO Temary system
CALPHAD XXIV, Kyoto,Japan,(1995) P3.5
3 8 9
3 2 9 . F i r s t  p r i n c i p l e  s t Ⅱ d i e s  o f s l t e  p r e f e r e n c e  i n  F e c r  a n d  F e v  s i g m a  p h a s e  a 1 1 0 y s
C A L P H A D  X X V ,  E r i c e 、 1 t a l y , ( 1 9 9 6 )  P . 5 . 5
M .  s l u i l e r ,  K .  E s f a 力 a n i ,  Y .  K a w a z o e
H .  o h t a η i ,  M .  s h i n o d a ,  J . 、 Z .  Y U 、  M .  s l u i t e r ,  K .  E S I 、 〔 1 a n i ,  Y .  K a w a z o e  a n d  K . 1 S h i d a
3 3 0 .  p h a s e  s t a b i l i w  u n d e r  H i g h  p r e s S 1 1 r e  m  A I ・ A g  A 1 1 0 y s
C A L P H A D  X X V ,  E " C C , 1 t a l y , ( 1 9 9 6 )  P . 1 6 2
J i n o 、 z h i  Y U ,  M a r c e l  s l u i t e r ,  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 3 1 . u n i q u e  M a g n e t i c  p r o p e d i e s  o f  M i c r o c l u s t e r S  飢 d  T h e i r  A p p l i c a t i o n  l o  R e a l i z e  M U 1 1 i 、 v a l u e s
M a g n e t i c  R e c o r d i n g  M e d e a
I n l c m a i t o n a l  c o n f e r e n c e  o n  A d v a n c e d  M a t e r i a l s  a n d  D e v i c e d  ' 9 6  ( 1 9 9 6 )  P . 1 1 4
Y o s h i y u k i K a w a z o e
3 3 2 . M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s i m u l a t i o n  o f D e f o r m a t i o n  a 1 1 d  F r a c t u r e  i n  M e t a 1 Ⅱ C  M a t e r l a l s
C M S M D ' 9 6 0 9 9 6 )  P 3 - 1
T o m o y a s u  A i h a r a , j r . ,  Y o s h i y u k i K a w a z o e ,  a n d  T s u y o s h i M a s u m o t o
3 3 3 1 駄 オ 料 ・ 特 性 的 超 級 計 算 心 對 莫 擬 予 刈
M R S  中 国 材 料 研 究 会 ( 1 9 9 6 ) P . 1
川 添 良 幸
3 3 4 . 量 子 ノ 長 的 〒 ぜ 1 一 削 t 子 和 遣 子 一 電 子 相 亙 作 用 研 究
M R S  巾 国 材 料 研 究 会 ( 1 9 9 6 ) P . 5
朱 嘉 麟 , 磁 秉 林 , 川 添 良 幸
3 3 5 . 一 次 元 有 機 材 料 , 中 h で 上 最 子 品 格 括 動
M R S  中 国 材 1 斗 研 究 会  U 9 9 6 ) P . 3 1















340. Firsl・principle Detenninalion ofthe s0介 Mode in cub】C ZK、
打本金屈学会春期大会論演概要(1997)N0232
K. parlinski, Z.・Q. Li, Y. Kawazoe
341.'b h?1ho lnvestigation on theNondeoenerale Glound slate ofcis・polyacetylene
Π本金属学会春期大会講演概要(199刀N0248





ト バ イ ン デ ィ ン グ 怯 に よ る 銅 ク ラ ス タ ー の 電 子 状 態3 4 3 . タ イ
Π 本 令 属 学 会 春 期 大 会  1 佐 演 概 要  U 9 9 7 ) N 0 3 0 5
種 田 晃 人 , K e i V 飢 E s f a 加 n i , 李 志 強 , J ル 添 良 幸
3 4 4 . N i 小 l i 3 A 1 整 合 界 而 に お け る } 京 子 レ ベ ル 応 力 に 関 す る 分 子 動 力 学 的 研 究
H 本 令 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要  U 9 9 7 ) N O . 5 3 8
正 朋 1 羊 , 相 j 京 智 康 , 川 添 良 幸
3 4 5 . 液 体 急 1 令 法 に よ る ア モ ル フ ァ ス 相 形 成 し 易 い 三 元 系 合 金 の 混 合 エ ン タ ル ビ ー の モ デ リ
ン グ
H 本 令 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 7 ) N O . 8 6 8
余 京 智 , 徳 田 昌 則 , 川 添 良 幸
3 4 6 . p r i d i c t i o n  o f  M a t e r i a l s  p r o p e r t i e s  b y  a  L a r g e  s c a l e  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n  B a s e d  o n  t h e  F i r s l
P r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s - B c y o n d  p r e s e 爪  L e v e l -
P r o c e e d i n 8 0 f t l w  s y m p o s i u m  ' 9 7 0 n  T h e o r e l i c a l  s o l i d  s t a t e  p h y s i c s
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 4 7 .  F i r s t  p r i n c i p l e  c a l c u l a t i o n  o f l h e  s t r u c t u r a l  a n d  t h e  M a g n e t i c  p r o p e r t i e s  o f  F e / A u  a n d  c r / A U
M o n a t o l n i c  M u l t i l a y e r s
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 第 叫 回 春 季 ; ル 演 会 ( 1 9 9 7 . 5 . 2 2 )
J i a n 、 T a o  w a n g ,  z h i 、 Q i a n g  L i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 4 8 .  E l f e c t s  o f c l u s t e r 、 c l u s l e r l n t e r a c t i o n  o n  l h e  s t r u c t u r e  a n d  M a g n e t i c  p r o p c d i e s  i n  ( F a , ) 2
東 北 大 学 金 屈 材 ' 料 刷 究 所 第 叫 回 赤 季 講 演 会 ( 1 9 9 7 . 5 2 2 )
Q .  s u n , J .  Z .  Y U ,  Z .  Q .  L i , J .  T .  w a n g  a n d  Y .  K a w a z o e
3 4 9 . デ ー タ ベ ー ス に よ る 刷 料 設 計 支 援
東 北 大 学 釡 屈 材 料 研 究 所 第 9 4 炉 1 春 季 訥 蔵 会 ( 1 9 9 7 . 5 2 2 )



























3 5 6 . 釡 屯 子 全 ポ テ ン シ ャ ル 第 一 原 理 分 子 動 力 学 法 と そ の 新 物 質 二 斐 計 へ の 1 ' 、 用
第 1 0 回 計 算 力 学 誠 演 会
東 京 ( 1 9 9 7 フ )
川 添 良 雫
3 5 7 . M i c r o m a g n e t i c  s t u d y  o f u l t r a 小 i n  M a 印 e t i c  F Ⅱ m s
I n t e n a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  a d v a n c e d  m a t e r l a l S  9 7 . フ
E u r o p e a n  m a t e r i a l s  r e s e a r c h  s o c l e t y  s p n n g  m e e t l n g
S t r a 北 o r g  ( 1 9 9 7 . 6 )
X .  H u a n d  Y .  K a w a z o e
3 5 8 . H y d r o d y n a m i c  s l m u l a t l o n s  o f  s p a c e  E x p e d m e n t s  h π a l a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n
M a t e r i a l s ' 9 7
E Ⅲ ' o p e a n  m a t e d a l s r e s e a r c h  s o c l e { y  s p r l n g  m e e t l n g
S t r a s b o r g  ( 1 9 9 7 . 6 )
H .  M i z u s e k i ,  Z .  z e n g ,  K . 1 C h i n o s e k i ,  Y .  K a w a z o e  a n d  K .  H i g a s h i n o
3 5 9 . A  n e w  M o d e l o f D L A  u n d e r H 電 h  M a g n e t i c  F i e l d
I n t e m a t i o n a l  c o n f e r c n c e  o n  a d v a n c e d  m a t e r l a l S 9 7
E u r o p e a n  m a l e r i a l s r e s e a r c h  s o c i e t y  s p n n g  m e c t l n g
S 訂 a s b o r g  ( 1 9 9 7 . 6 )
H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o e
3 6 0 . A p p l i c a t i o n  o f  c o m p U 捻 l i o n a l  p h y s i c a l  T e c h n i q 1 1 e s  t 0  1 1 W  D e s i g n  o
" A d 所 C i a Ⅱ y 、 1 n t e 1 1 i g e n t "  N a n o s c a l e  D e Ⅵ C e s
A u s t r a l a s i a 、 p a C 1 1 i c  f o r u m  o n  l n t e 1 1 i g a l t  p r o c e s s l n g  a n d  m a n u f a c t L 1 Π n g  o f m a t e n a l s
G o l d c o a s t ( 1 9 9 7 フ )
K ,  E s f a o a n i a n d Y .  K a w a z o e
A d v a n c e d
N e w
361.can Materials properties be predicted before Experiments? Large scale computer silnulations
by a Flrst principles ApproaC11
Australasia・pacific forum on mteⅡigent processing and man11f印扣dng ofmaledals
Goldcoast (1997.フ)
362.First principle calculation of the strⅡC[ural and the Maonelic propenies of Fe/Au and cr/AU
Multilayers
15小 inlemationalc0Ⅱoqulum on Magnelic Flhns & surfaces
S山〕shine coasta997.8)




第 16 回DECUS シンポジウム DECUS、NEWS'97
水関博志,川添良幸
394
364.Theoretlcal study of structures,Eηeraetics,and Electroic propeHies of slna11 Urea clusters by
』h・mlh'o calculations
Joumal ofinorganic biodwmistry v01.67, NO.1-4 (1997) PP.453









3 6 7 . タ イ ト バ イ ン デ ィ ン グ 分 子 動 力 学 法 に よ る 銅 ク ラ ス タ ー の 安 定 構 造 と 振 動 状 延
日 本 金 属 学 会 耿 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 7 ) P 2 2 6
種 田 晃 人 ,  K e i v a n  E s f 飢 j a n i , 川 添 良 幸
3 6 8 . 第 ・ 一 原 凱 副 笄 に よ る F e , 、 A U 。 多 層 膜 の 持 っ 特 異 な 磁 性 の 研 究
1 _ 1 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要  a 9 9 7 ) P 2 4 8
上 建 涛 , 李 志 強 , 川 添 良 幸
3 6 9 . 非 品 質 な ら び に 過 冷 却 液 体 の 変 形 機 構 に 開 す る 分 子 動 力 学 的 研 究
口 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 7 ) P 3 2 8
相 原 智 康 , 川 添 良 幸
3 7 0 . 1 剖 S 。 Π ポ テ ン シ ャ ル を 繰 り 込 ん だ  B C C  格 子 モ デ ル に よ る シ リ コ ン 結 品 成 長 期 の 熱 力
学 的 特 性
Π 本 金 屈 学 会 秋 期 大 会 訥 . 淡 概 要 ( 1 9 9 7 ) P . 3 8 2
佐 原 亮 三 , 水 関 博 志 , 大 野 か お る , 宇 山 聡 , 福 田 承 生 , 川 添 良 ¥
3 7 1 . 逆 位 相 境 界 の 規 則 一 不 規 則 変 態
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 誰 演 概 要 ( 1 9 9 7 ) P . 3 部
M . s l u i t e r 、 汪 " 璃 挙 、 川 添 良 幸
3 7 2 、 整 合 界 面 に お け る 分 既 効 果
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 7 ) P 3 認
海 村 { , M s l u i t e r , 川 添 良 幸
3 7 3 . 仙 1 掘 去 に よ る  S r T i 0 3 の フ ォ ノ ン . ス ペ ク ト ル 及 び 相 φ 云 移 の 研 究
日 本 金 屈 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 7 ) P 3 8 9




























3 8 1 . C 印 へ の 水 分 子 吸 着 過 程 の 第 → 京 哩 分 子 動 力 学 轟 、 算
H 本 物 理 学 会 秋 季 大 会 講 演 会 ( 1 9 9 7 ) P 3 4 1
志 賀 圭 一 ・ 郎 , 川 添 良 幸 , 尾 上 順 , 武 内 ・ 一 夫
" 丘
大 野 か お る , 丸 山
E 金 . ,
3 8 2 . 全 竃 子 混 合 基 底 法 に よ る 磁 性 金 属 マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー の 第 一 原 理 分 子 動 力 子 計 算
日 本 物 理 学 会 秋 雫 大 会 諦 演 会 ( 1 9 9 7 ) P . 5 4
大 野 か お る , 丸 山 豊 , 村 1 断 沌 一 , 五 十 嵐 一 男 , 種 村 栄 , 裴 栄 造 , 志 賀 圭 一 郎 ,
川 添 良 幸
3 8 7 . 0 仟 _ s t o i c h i o m e t r y  a n d  t h e  T h e 姉 o d y n a m l c s  o f  A n t i - p h a s e  B o u n d a r i c s ,  a p p l i e d  t o  N 1 3 A 1 γ
3 豁 、 ポ テ ン シ ャ ル の 繰 り 込 み を 老 慮 し た  B C C  格 子 モ デ ル に よ る シ リ コ ン 甬 噺 夜 か ら の ネ " ■
成 長
口 本 物 理 学 会 秋 本 大 会 講 演 会 ( 1 9 9 刀 P . フ 7 8
佐 原 亮 一 1 , 水 僕 " 専 志 , 宇 田 聡 , 大 野 か お る , 福 田 承 生 , 川 添 良 幸
3 8 4 . 星 形 ポ リ マ ー 溶 液 の M C  シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
日 木 物 理 学 会 秋 季 大 会 講 演 会 ( 1 9 9 7 ) P . 8 3 6
志 田 和 人 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
3 8 5 . s m a Ⅱ  U l e a  c l u s l e T S :  s t n l c { u r e s ,  E n e r g i e s ,  a n d  E l e c t r o n l c  p r o p e r 【 i e s  b y 豆 h  加 i l i o  c a l c u l a t i 0 鵬
1 9 9 7  計 算 化 学 理 論 化 学 予 長 倫 会 講 演 要 旨 集 ( 1 9 9 7 ) P . 1 6 8
R .  V .  B e l o s l u d o v ,  Z .  Q .  L i ,  Y .  K a w a z o e
3 8 6 、 p o s i t r o n  2 D 、 A c a r  s t u d y  o f  B u l k s  a n d  v a c a n c l e s  i n  D i a m o n d ,  G r a p h i t e  a n d  s i l i c o n
F i r s t - p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  a n d  E x p e r l m e n t s
I U M R S 、 1 C A 、 9 7 4 t h  l u M R s  l n t e m a t i o n a l c o n f e N n c e  i n  A s l a
O V T A ,  M a k u h a r i ,  c h i b a  U 9 9 7 )  P . 5 4 4
Z .  T a n o ,  M .  H a s e g a w a ,  T .  c h i b a ,  M .  s a l t o ,  H .  S 山 n i y a ,  M .  T a k e n a k a ,  E .  K u r a m o t o ,
Y .  K a w a z o e a n d  s .  Y a m a g u c h i
Phases
IUMRS・1CA・974th luMRs lnternationalconference inAsia
OVTA, Makul】ari, chiba (1997) P.586
Marcel sluiter and Yoshiyuki Kawazoe
388.ModeⅡing ofMulti・valued Maoneto-optical Rccordino in Granular Materials
MORIS/1SOM'97, Yamagala, OCI.(1997) PP272-2乃















HITAC ユーザ研究会第 34 回大会 i命文集 U997)P.145-152
川添良幸,水関博志,秋山廂子,・'1到京子
393.can Mata、ials propenies be predicted before Experiments? Large scale computer slmulations
by a First prlnciples Apploach
3 9 9
I P P M 9 7  ( 1 9 9 7 )  P , B  I
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
3 9 4 . ボ ー ル . ミ ル 中 に お け る 周 期 的 ア モ ル フ ァ ス 化 関 す る 単 純 モ デ ル
H 本 令 属 学 会 春 期 大 会 講 浴 井 既 要 ( 1 9 9 8 ) P 、 8 1
M .  s l u i l e r ,  J Π 添 良 幸
3 9 5 . ア モ ル フ ァ ス 合 金 の 空 問 的 不 均 一 性 に 関 す る 分 子 動 ブ J 学 的 研 究
日 木 金 属 学 会 春 期 大 会 講 ' 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 9 7
相 原 智 康 , 川 添 良 幸
3 9 6 . 共 晶 休 の 組 繊 形 成 の 環 境 依 存 性 の 研 究
日 本 金 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 1 6 5
島 キ 小 清 史 , 福 田 承 生 , 川 添 良 幸
彰 ,
水 関 博 志 , 吉 川
3 9 7 . s r T i 0 3 ( 0 O D 表 而 に お け る 強 誘 電 の 緩 和
n 木 金 属 学 会 春 期 人 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 1 6 9
李 志 強 , 川 添 良 幸
3 9 8 . 遷 移 金 属 磁 性 材 料 の 保 磁 力 へ の 是 子 ノ J 学 的 ア プ ロ ー チ
目 本 金 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 1 6 9
周 磊 , 余 京 智 , 川 添 良 迄
4 0 0 . 界 而 構 造 を 制 御 し た N i N i 3 A 1 合 金 の 変 形 挙 動 の 分 子 動 力 学 解 析
Π 本 金 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P 2 9 8
正 朋 祥 , キ 剛 京 智 康 , 川 添 良 ・ 4
3 9 9 . 磁 性 体 令 屈 合 金 に お け る 水 業 の 溶 解 度 に 関 す る 理 論 考 察
日 本 金 屈 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 2 1 9



























4 0 8 . C 6 。 と  A r 原 子 の 高 エ ネ ル ギ ー 衝 突 過 程 の 第 ・ 1 卓 呪 分 子 動 ノ J 学 計 飢 [
日 本 物 理 学 会 第 5 3  回 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P 3 2 9
志 賀 圭 ・ ・ 側 ξ , 丸 1 1 1  豊 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸 , 三 . 浦 崇 , 李 相 茂
4 0 9 . ポ テ ン シ ャ ル の 繰 り 込 み を 苦 慮 し た  B C C  格 子 モ テ ル に よ る シ リ ゴ ン 甬 噺 夜 か ら の 結 卵
成 長 Ⅲ
口 本 物 理 学 会 第 5 3  回 講 演 概 要  U 9 9 8 ) P 7 呪
イ ぢ 東 亮 二 , 水 関 博 志 , 宇 田  1 除 , 大 野 , か お る 、 福 1 ・ H 承 生 , 川 添 良 幸
4 1 0 . 星 形 ポ リ マ ー 漆 液 の M C  シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン ( 2 )
日 本 物 鏗 学 会 第 5 3  回 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P フ 2 1
志 H 1 和 人 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
4 1 1 . R e s o n a n t  l u n n e l i n g  l n  a  s l e p  B a n i e r  s t N c t 1 1 r e
日 オ 叫 勿 理 学 会 第 5 3  回 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 1 5 9
郭 永 , B i n g ・ L i n G U , 川 添 良 幸
4 1 2 . 全 地 子 第 ・ 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン と そ の 適 用
理 研 シ ン ポ ジ ウ ム 第 三 回 新 世 代 材 ' 料 プ ロ セ ス ー ク ラ ス タ ー を 用 い る
材 ' 料 科 ・ 学 一 ( 1 9 9 8 ) 即 , 5 1 - 5 3
川 添 良 幸
4 B . 新 物 質 の 第 一 原 理 計 算 と そ の 限 界 お よ び 発 展 的 検 肘
平 成 9 年 度 工 業 技 術 院 集 中 型 移 動 研 究 室
無 機 、 有 機 、 生 体 材 料 の 引 1 獣 幾 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン ( 1 9 9 8 ) 1 - 1
川 添 良 平
4 1 4 . シ リ コ ン ク ラ ス タ ー の 安 定 構 造 と  I R ス パ 、 ク ト ノ レ





416.vibrational propenles and lR spectra ofC60 Dimers
第 14回フラーレン総合シンポジウム,岡崎(1998.DP92
橋祐一,KeivanEsfa加ni,尾上 1順,武内一夫,川添良幸
417.can Doped NanotLlbes Function as Diodes?
第 14回フラーレン総合シンポジウム,岡崎(1998.DP226
Kelvan Esfauani, Yuichi Hashi, AmirA. Fa松jal] and Yoshiyuki Kawazoe
418.Nan0山be Diodes
超徃辧立子とクラスター懇談会第21舛研究会 a998)即.145-148






420.computer study on C川Cible R0捻tion in 11igh・Temperalure solulion Gro、vth Method
東北大学金属材料研究所第95 回春季論演会(1998.5)P25





4 2 2 . 粒 径 分 布 の あ る サ イ ト パ ー コ レ ー シ ョ ン モ テ ノ レ に お け る ユ ニ バ ー サ リ テ ィ ー
東 北 大 学 金 属 材 才 斗 研 究 所 第 9 5  回 春 季 講 演 会 ( 1 9 9 8 . 5 ) P . 2 7
イ 左 j 京 亮 三 , 水 鬨 博 志 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
4 2 3 . 釡 属 マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー の 超 高 密 度 磁 女 蜻 酸 剥 オ 料 へ の 応 用 研 究
平 成 9 年 皮 東 北 大 学 金 属 材 牛 斗 刷 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告 ( 1 9 9 8 . 6 ) P . 7 1
4 2 4 . 水 分 子 ク ラ ス タ ー の 形 成 過 程 の 第 ・ 一 原 理 分 子 動 力 学 に よ る m 引 斤
平 成 9 年 度 東 北 大 学 金 属 材 羽 , 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告  a 9 9 8 . 6 ) P . B 9
川 添 良 幸 , 池 庄 司 民 夫
川 添 良 幸
木 1  栄 , 五 十 嵐 一 男 , 村 上 純 一 , 多 井 豊 , 丸 山 曽 ,
4 2 5 . 第 一 原 理 を 用 い た  B C C  合 金 中 の 転 位 と 点 欠 陥 の 相 互 作 用 に 関 す る コ ン ピ ュ ー タ ' シ
＼ ユ レ ー シ ョ ン
平 成 9 午 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告 σ 9 9 8 . 6 ) P P . 1 5 7 - 1 5 8
神 山 博 , H . R a 側 、 T a b 甜 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸 , 松 井 秀 樹
4 2 6 . C 釦 分 子 の 半 導 体 表 面 上 へ の 吸 着 過 程 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
平 成 9 年 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 音 畷 七 同 研 究 報 告 ( 1 9 9 8 . 6 ) P . 1 9 9
川 添 良 幸 , 櫻 井 利 夫 , 大 野 か お る , 神 1 _ 1 _ 1  博 , 薛 其
4 2 7 . 釡 属 マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー の 最 安 定 形 状 と 磁 性 に 関 す る 理 論 的 解 明
ア モ ノ レ フ ァ ス 材 ' 料 第  1 4 7 委 員 会 第 6 0  回 研 究 会 資 料 ' ( 1 9 9 8 . 6 ) P P . B ・ 1 8
川 添 良 幸
428.computer S加dy on cNcible Rotation in High・TaηPerature solution Growth Method
日本シミュレーション学△
第 17「Π1シミュレーション'テクノロジーコンファレンス(1998.6)PP2730




430jh 11?ilio Ma即]eto-optics ofMnAg, FeAg, FeAu and FeRh Multilayers
昇本金属学会秋期大会講演概要(1998)P.49





432.coerCⅣlties ofslnaⅡ Magnetic Microclusters
Π本金属学会秋期大会講演概要 U998)P.51





434. F飢'ce constants for S1山SlitutionalAⅡoys
1,1本金属学t会耿期大会部路洲既要 a998)P.52
M. slui1剖' and Y. Kawazoe
4 0 5
4 3 5 . B e 1 徐 V i m ・  o f T i l m p u r i w  a t ( H  I )  A n t i ・ p h a s e  B o u n d a r i e s  i n  N i 3 A I
日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 部 蹄 肺 冴 要 ( 1 9 9 8 ) P . 5 2
H . 、 P . 圦 l a n g ,  M .  s l u i t e r  a n d  Y .  K a w a z o e
4 3 6 . ハ イ ブ リ ッ ド モ デ ル に よ る 結 品 成 長 の シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン 研 究
口 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 5 8
水 関 博 志 , 川 添 良 雫
4 3 7 . A U _ C U 系 合 金 の F C C 格 子 モ テ ノ レ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に 及 ぽ す ポ テ ン シ ャ ノ レ 繰 り 込 み の 効
果 2
口 木 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P 2 4 2
市 川 浩 佐 原 亮 二 , 水 1 判 当 志 , 大 野 か お る , 篠 原
4 3 8  タ イ ト バ イ ン デ ィ ン グ 分 子 動 力 学 法 に よ る 遷 移 金 属 ク ラ ス タ ー の 安 正 枇 心 と 磁 陛 Ⅱ
日 本 金 j 風 学 会 赤 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 3 1 0
種 山 晃 人 , 川 添 良 幸
4 3 9 . L o c a l n e l d  と 周 波 数 に 依 存 す る 誘 遊 率 の 計 算
日 本 金 属 学 会 耿 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 3 1 6
石 井 聡 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
4 4 0 . 第 一 原 理 計 算 に よ る F d c U 多 層 暎 の 持 っ 特 異 な 磁 陛 の 研 究
日 本 令 属 学 会 耿 期 大 会 講 演 概 要 ( 1 9 9 8 ) P . 3 2 6
1 . 建 涛 , 李 志 強 , 周 磊 , 工 鼎 啼 , 川 添 良 幸
猛 , 川 添 良 幸
4 4 1 . p l a n a r  v a c a n c y 、 c l u s l e r s  o f s l × 、 M e m e b e r e d  R i n g  i n  N e u t r o n - 1 r r a d i a t e d  G r a p h l t e
口 本 金 属 学 会 秋 則 大 会 講 演 慨 要  a 9 9 8 ) P . 3 幻
Z . 丁 a n g ,  T .  s i n l a m u r a ,  M .  H a s e g a w a ,  Y .  N a g a l ,  Y
E .  K u r a m o t o  a n d  T . 1 、 v a t a




443."h-1nJho sludy ofDopantlnse11ion in carbon Nan0山bes
第 15 同フラーレン総合シンポジウム,松島 U998.フ)P.2認
AmirA. Fara」1an, Kaoru ohno, Keivan Eゞ印janiandYoshiyuki Kawazoe
44.Energetlcs ofDefects and Mechanical properties ofDelb1竹led Narl0山bes
第 15 回フラーレン総合シンポジウム,松島 a9987)P289






446.First-principles Molecular・dynamics simulations on thc proton Di1汎.1Slon in srTi03
周体イオニクス重点包印或研究成果最t迩ノ服告会(1998.10)PP.151-153
YoshlyukiKawazoe
447.cno Bucky peanuts : FT・Ms and FT・1R spectral Evidence
超得捌硫子とクラスター懇談会第2 回研究会(1998)即.Ⅱ5、H7
J. onoe, Y. HaS11i, K. Esfauani, Y. Kawazoe aTld K. Takeuchi
448.Nanotube Diodes
超微粒子とクラスター懇談会第2 回何究会(1998)PP.145-148
Kcivan Esfaljani, AmirA. Far可ian, Yuichi Hashi and YOS11iyuki Kawazoe
449.Flrst-principles study forthe Adsorptions ofo Adatom on Hydroocnated si cluster
4 0 7
超 社 黙 立 子 と ク ラ ス タ ー 梨 蜻 炎 会 第 2  回 研 究 会 ( 1 9 9 8 ) 即 . 1 6 1 - 1 6 3
Q .  s u n ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a w a 2 0 e
4 5 0 . フ ラ ー レ ン へ の 内 包 過 程 に お け る 屯 子 状 態 と 第 一 ' 原 延 多 ) f 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
T O H O K U  L N S  R e p o r t ( 1 9 9 8 )  P P . 1 4 3 - 1 5 0
川 添 良 幸
大 野 か お る , 志 賀 圭 ・ 一 郎 , 丸 1 _ 1 1
」 丑 ! . ,
4 5 1 .  S A  a n d  G A  s i m u l a t i o n s  o f s i l i c o n  c l u s t e r s
日 本 物 理 学 会 秋 の 分 科 ・ 会 講 演 概 要 集
鮮 狢 3  巻 第  2  号 , 村 啼 畢 ( 1 9 9 8 9 ) P . 1 5 8
K .  E S 仏 U a n i ,  Y .  H a S 1 1 i ,  K .  s h i d a  a n d  Y .  K a w a z o c
4 5 2 .  E l e c t r o n i c  T r a n s p o r t  T 1 Ⅱ O u g h  G a  /  A S  Q u a n 加 m  、 v i r e
日 本 物 理 学 会 秋 の 分 科 会 諧 演 概 要 集
第  5 3  巻 第  2  号 , , 川 阻 ( 1 9 9 8 . 9 ) P . 1 6 1
A .  A .  F a r a j i a n ,  K .  E s f 合 U a Π 1 ,  T .  H a s h i z u m c  a n d  Y .  K a w a z o e
4 5 5 . 丸 h 、 / π π i o  s t u d y  o f N a  i n s e n i o n  i n t o  c a r b o n  N a n 0 加 b e s
口 本 物 郵 学 会 秋 の 分 科 会 講 演 概 要 集
第  5 3  巻 第 2  号 , 沖 縄 ( 1 9 9 8 9 ) P . 2 8 8
4 5 3 . 欠 陥 を 含 む 力 ー ボ ン ナ ノ チ ュ ー ブ の 力 学 特 性
日 本 物 理 学 会 秋 の 分 利 ・ 会 講 演 概 要 集
第 5 3  巻 第 2 ・ 号 , 刈 味 退 ( 1 9 9 8 9 ) P 2 8 7
1 高  1 イ i ・ ー , K e i v a n E s f 明 a n i , 川 添 良 ' 4
4 5 4 . 1 r a n s p 0 1 1 i n  D o p e d  c a r b o n  N a n o t u b e s
口 本 物 理 学 会 秋 の 分 科 会 荊 演 槻 要 集
第 5 3  巻 第  2  号 , 村 琉 岨 ( 1 9 9 8 9 ) P 2 8 8
K a w a z o e
K .  E s f a u a n i ,  A .  A .  F a r a j i a n ,  Y .  H a s h i  a n d  Y
456.si(100)2× 1・H 上に作製したダングリングボンド構造のパイェルス変形
日木物埋学会秋の分科会講演概要集
第53 巻第2 号,1川繩 U9989)P355
一杉太郎,橋i寺高博,平家誠1嗣,小野木敏之,波邊聡,長谷川哲也,北沢宏一,
Z.・Q. Li,大皿fかおる,川添良・■
A. A. FalaJlan, K. ohno. K. Esfauani and Y. Kawazoe
457.Nonmagnelism of5d Monolayers on Fenomagnetic suMtrate
日本物理学会秋の分科会講演概要集
第53 巻第2 号,沖縄(19989)P.492
Q. sun,J. Z. YU, K. ohno and Y. Kawazoe
458.分子動力学マ去によるm・n レナードジョーンズ米t子系圖相、固相相転移現象の何件斤
打本物理学会秋の分科会講演概要集














4 6 2 . ア モ ル フ ァ ス 合 釡 の 微 視 的 変 J 倒 幾 構 と ガ ラ ス 遷 移
日 本 金 属 学 会 春 季 大 会 誠 演 概 要 ( 1 9 9 9 ) P . 5 0
相 原 智 康 , 川 添 良 幸
工 建 涛 , 周 磊 , 王 鼎 盛 , 川 添 良 平
4 6 3 .  p o s i l r o n  A n n i h i l a l i o n  s u t d y  o f v a c a n c l e s  i n  D i a m o n d
1 ヨ 本 物 理 学 会 春 期 講 演 概 要 集 第 5 4 回 第  1 号 , 広 島 ( 1 9 9 9 3 ) P . 1 Ⅱ
Z .  T a n g ,  M .  H a s e g a w a ,  T .  c h i b a , 丁 .  s h i m a m u r a ,  Y .  N a g a i ,  M .  s a l t o ,  H .  s u l n l y a  a n d
4 6 4 .  D e v e l o p m e n t  o f a N e w  T r a n s f e r a b l e  c l a s s i c a l  p o t e n t i a l  f o r  s e m l c o n d u c t o r s  a n d  M e t a l s
日 本 物 理 学 会 春 期 論 演 概 要 集 第 5 4 回 第  1 号 , 広 島 ( 1 9 9 9 . 3 ) P . 1 4 1
K e i v a n  E s f a 4 a n i ,  M .  H .  F .  s l u l t e r ,  A .  A .  F a r 可 i a n  a n d  Y .  K a w a z o e
Y .  K a w a z o e
4 6 5 . M e a n _ n e l d  T r e a l m e n t  o f l n l e r a c t i o n  E l f e c t s  m  T r a n s p o r t t 1 Ⅱ O u g h  D o p e d N a n o l u b e  J u n c t i o n s
日 本 物 哩 学 会 春 期 i 韓 演 概 要 集 第 5 4 回 第 卜 号 , 広 島 ( 1 9 9 9 3 ) P . 1 6 9
A m i r A .  F a r 勾 i a n ,  K e i v a n  E s f 叩 a n i a n d  Y o s h i y u k i  K a 、 ¥ a z o e
4 6 6 . G a T e に お け る 励 起 子 の エ ネ ル ギ ー 分 裂
日 本 物 理 学 会 春 期 講 . 演 概 要 集 第 5 4 回 第  1 号 , 広 島 ( 1 9 9 9 3 ) P . 2 3 0
東 海 林 篤 , 山 本 愛 士 , 後 藤 武 生 , E r k i n K u l a l o v , 大 里 f か お る , 川 添 良 幸 , 内 田 和 人 ,
ご 1 甫 登
4 6 7 . K 、 C 6 。 薄 蟆 の 光 重 合 : F T ・ M S お よ び F T ・ 1 R  に よ る 検 制
口 本 物 理 学 会 春 期 講 演 概 要 集 第 5 4 回 第  1 号 , 広 島 ( 1 9 9 9 3 ) P 2 3 8
尾 上  j 順 , 橋 祐 一 , K e N 飢 E s f 町 a n i , 川 添 良 幸 , 武 内 一 夫
4 6 8 . C , A S の 第 一 原 理 分 子 動 力 学 計 算
日 本 物 郵 学 会 春 期 i 棚 寅 概 要 集 第 5 4 回 第  1 号 , 広 島 ( 1 9 9 9 3 ) P 3 0 0
469.The similariw in Adsomtion beNeen Hydrooenated si clusler and H、ten11inated si surface
日本物理学会春期諧演概要集第54回第 1 号,広島 a9993)P300




























4 7 5 . 低 次 元 物 質 の エ ネ ル ギ ー バ ン ド 計 算
平 成 1 0 午 度 東 北 大 学 金 属 材 才 斗 研 究 所
研 究 部 共 1 司 研 究 報 告  a 9 9 9 . 6 ) P P . 2 9 5 - 2 9 6
川 添 良 、 雫 大 野 か お る ,  R .  B e l o s l u d o v , 吉 成 武 久 , 局 橋 良 雄 , 長 坂 慎 ・ 、 郎 , 大 西 , , ψ
正 ,
4 7 6 . 超 肌 界 状 態 の 第 ・ 一 原 理 分 子 動 力 学 訓 ・ 算
平 成 1 0 年 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告 ( 1 9 9 9 . 6 ) P 2 9 7
池 庄 司 民 夫 , 劉 子 敬 , 川 添 良 幸
桧 和 田 亨
4 7 フ . C 6 。 分 子 の 半 導 イ 本 表 面 上 へ の 吸 着 過 程 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
平 成 1 0 年 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 帆 告 ( 1 9 9 9 . 6 ) P 2 9 8
川 添 良 毛 , 桜 垪 利 夫 , 大 野 か お る , 神 ! 」 _ 1  博 , 薛 其
4 7 8 . 平 成  1 0 年 度 金 研 ワ ー ク シ ョ ッ プ 実 験 と 計 算 科 ・ 学 的 ア プ ロ ー チ の 典 同 に よ る ナ ノ 物 貞
研 究 報 告 書
平 成 1 0 午 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 盲 陞 七 1 司 研 究 傑 告 ( 1 9 9 9 . 6 ) 叩 3 4 2 - 3 4 7
川 添 良 幸 , 大 野 か お る
4 7 9 . ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー 中 の 新 素 材 創 製
東 北 大 学 金 属 材 料 ・ 研 究 所 第 9 7 回 春 季 誥 演 会 ( 1 9 9 9 , 6 ) P . フ
川 添 良 幸
4 8 0 . F i r s t 、 p r i n c i p l e s  s t u d i e s  o n  p d  l n t e r c a l a t e d  G r a P 1 1 i t e








483.TheoreⅡCal Detemlinalion ofthe Exch田壌e coupling slren即hs for Fe/AU Multila el・S
東北大学金属才オ料研究所第97回春季講演会(1999.6)P26
、1jan・Tao wang、 Leizhou and Yoshiyuki Ka、vazoe
484.First・principles S加dies on Magnetism of Nl clusters coated W川I pd and Ni_pd AⅡ。 d
Cluslers
東化大学金属材料石汗究所第97回春季講演会(1999.6)P.27
Q. wang, Q. sun,J・Z. YU, Y. Hashiand Y. Kawazoe
412
485.orbital correlation E仟ecls in Transition Melal Microclusta・S
東北大学金屈材料研究所第97回春季論演会(1999.6)P.28
Lei zhou, Jian・Tao 、¥a1唱, Dingsheng 、¥ang and Yoshiyuki Kawazoe
486.simulatlon ofcluster Fon11ation process in Rare6ed Gas by DSMC Melhod
東北大学金属才オ料・研究所第97回春季討演会(1999.6)P.29
Ying J1Π, HiToshl Mlzuseki, Jing・zhi Yu and Yoshiyuki Kawazoe
487.Thcm]ocapi11ary Flow in Half・zone Liquid Bridges
東北大学金属材料研究所第97回春季講演会(1999.6)P.30
Z. zen8, H. Mlzuseki, K.1dlinoscki, K. HioaS11ino and Y. Kawa20e
4 1 3
4 8 8 . 粒 径 分 布 の あ る サ イ ト パ ー コ レ ー シ ヨ
東 北 大 学 金 屈 材 料 靭 究 所 第 9 7 山 1
佐 原 亮 二 , 水 関 博 志 , 大 野 か お る ,
4 8 9 . R e l a x a t i o n  a n d  c h a r g e  l r a n s k r  i n  G a  a n d  A S  D i m e r s  o n  s i ( 1 0 の  S u r f a c e
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 第 9 7 回 春 季 講 演 会 ( 1 9 9 9 . 6 ) P 3 2
A m i r  A .  F a r a j i a n ,  K e i v a n  E S ぬ U a n i  a n d  Y O S 1 1 1 y u k i  K a w a z o e
4 9 0 . 金 属 学 会 会 帳 デ ー タ ベ ー ス の 公 朋
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 第 9 7  回 春 季 i 諺 演 会 ( 1 9 9 9 . 6 ) P . 5 6
川 添 良 幸 余 京 智 , 伊 藤 敏 行 , 秋 山 庸 子 , 谷 口 至 良 , 山 村 力
ン モ デ ノ レ に お け る 弱 い ユ ニ バ ー サ リ テ ィ
春 季 講 演 会 ( 1 9 9 9 . 6 ) P 3 1
川 添 良 幸
4 9 1 . 屯 荷 移 動 を 芳 感 し た タ イ ト バ イ ン テ ィ ン グ 分 子 動 力 学 法 に よ る 遷 移 玉 属 ノ ラ ス タ ー の
安 定 構 造
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 3  同 研 究 会 ( 1 9 9 9 ) 即 ' 5 9 - 6 2
種 田 晃 人 , 川 添 良 幸
4 兜 . 反 J 心 性 レ ー ザ ー 蒸 発 ク ラ ス タ ー 1 原 で 得 ら れ る 安 定 酸 化 物 ク ラ ス タ ー と そ の 構 辺
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 3  回 研 究 会 ( 1 9 9 9 ) 即 . 8 7 - 9 0
櫻 井 1 併 " , 係 強 , 隅 1 _ 1 _ 1 牙 阿 台 , 川 添 良 雫
4 9 3 . T h e  R c n o m l a l i z e d  l n t e r a c t i o n  M e t h o d :  a  N e w  o r d e r - N  A l g o r i t h m
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 烈 薪 炎 会 第 3  回 研 究 会 ( 1 9 9 9 ) 即 . 1 6 9 - 1 7 1
K e i v a n  E s f a l j a n i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
4 9 4 . o p t i m i z e d  G e 0 1 れ e 廿 i e s  a n d  c h a r g e T r a n s f e r  m  G a  a n d  A S  D Ⅱ n e r s  o n  s i s u r f a c e
超 微 粒 、 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 3  回 研 究 会 ( 1 9 9 9 ) 即 . 1 1 5 - 1 1 7




496.Transmission properties in Magnetic、banier strⅡC[ures
第124回日本金属学会春期大会講演概要
東京 U9993.29-3D P.212, NO.336
Bing・Lin GU, Yong GUO,Jian wu,Jing・zhi Yu and YoshiyⅡki Kawazoe
497.Tra11Smission Thl'ough a Mesoscopic Ring with a Quantum Dot
第124回日本金属学会春期大会講演概要
東京 a99932931)P212,N0337
















5 0 1 . 荏 針 生 体 金 属 合 令 に お け る 水 素 の 溶 解 度 に 関 す る 第 一 原 理 研 究
第 1 2 4 1 旦 1  Π 本 令 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要
東 京  U 9 9 9 3 2 9 3 1 ) P 2 6 5 , N O . 4 9 7
余 京 智 孫 強 , 周 磊 , 王 鼎 盛 , 川 添 良 幸
5 0 2 . A p p l i c a b i Ⅱ t y  o f  L S D A  t 0  小 e  M 篭 n e t o c r y s t a 1 1 i n e  A n i s o t r o p y  p r o b l e r n s
T r a n s i t i o n  M e t a l  s y s t e m s
第 1 2 4 回 日 本 金 屈 学 会 春 期 大 会 誥 演 概 要
東 京  U 9 9 9 3 2 9 - 3 D  P 2 6 5 , N O . 4 9 8
周 磊 ,  f 鼎 嘘 , 川 添 良 幸
5 0 3 . E x c h a n g e  l n t e r a c t i o n  a n d  N e e l  T c m p e r a t u r e  o f  A n t i f e n o m a 部 C t s  f c c  F e  a n d  M n  c a l c u l a t e d
f r o m  F i r s t  p r i n C ゆ l e s
第 1 2 4 回 日 本 金 屈 学 会 春 期 大 会 ゛ 演 概 要
東 京 ( 1 9 9 9 3 . 2 9 - 3 1 )  P 2 6 5 ,  N O . 4 9 9
D i n g - s h e n o  x ¥ a n g ,  Y U ・ M e i z h o u  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
5 0 4 、 全 電 子 第 一 ・ 原 理 ' 十 笄 の 重 要 1 生 と そ の 材 ' 料 設 計 へ の 適 用
第 1 2 4 回 日 本 金 屈 学 会 赤 期 大 会 講 演 概 要
東 京 ( 1 9 9 9 3 2 9 3 D  P 2 6 9 , N O . 5 0 9
川 添 良 幸
i n  o n e 、 d i m e n s i o n a l
5 価 . 全 施 子 ・ 混 合 基 底 怯 に よ る G W 近 似 の ク ラ ス タ ー へ の 適 用
第 1 2 4 回 日 本 金 屈 学 会 春 瑚 大 会 蕭 演 概 要
東 京 ( 1 9 9 9 3 2 9 3 1 )  P 2 6 9 ,  N O . 5 1 0
石 井 聡 , 人 野 か お る , 川 添 良 幸
5 0 6 . 共 役 勾 配 法 を 用 い た 全 竃 子 混 合 基 底 法 に よ る 鉢 抄 ラ ス タ ー の 構 血 最 適 化 " 算
第 1 2 4 回 Π 木 金 屈 学 会 春 則 大 会 誰 演 概 要





EIZO Bel, Kelvan Esf社Uani, Kaonlohno and Yoshiyuki Kawazoe
508. Pルdictio" ofTi segegation at(10の and a u) APBs in N、AI
第124回日本金属学会春期大会附演概要
東京 a9993.293D P.327, NO.683
H. P. wang, M. sluiter and Y. Kawazoe
509.Explanalion forthe Heat capacily Anon〕aly in ordered AⅡoys
第124山1Π本金属学会春期大会誥演概要
東京(19993293D P327,NO.684
M. sluiter and Y. Kawazoe
510,Nonlinear coherent TTansport 血 Doped Nanonlbc Juncli0船
第 171司フラーレン総合シンポジウム,岐阜(1999.8)P.172
AmlrA. Far@1ian, Keiva11 Esfauani and Yoshiyuki Kawazoe
416
5 Π.E1王ect ofElectron lnteractions on the Electronic strLIC山re ofcarbon Nanotubes
第 17 同フラーレン総合シンポジウム,岐阜.(1999.8)P.179
Kelvan Esfauam, Kaonl01川o and YoshiyukiKawa20e
512.コンビュータシミュレーションによる結品成長の研究
第 69 回金属材1斗佃'究所夏扣藷荷習会 U999.8)PP,1BI、旧30
川添良幸
5B.orbital corTelation E行しCtin very smaⅡ fe, CO,雛ld Ni Microclusters
4 1 7
戦 略 的 基 礎 研 究 推 進 事 業 「 合 金 ク ラ ス タ ー 集 合 体 の 極 限 構 造 チ 放 陛 制 御 」
第  5 「 川 研 究 会 仙 台 ( 1 9 9 9 . 8 . 1 9 - 2 の
[ e i z h o u ,  Y o s h i y u k i K a w a z o e  a n d  D i n g ・ s h e n g  圦 l a n g
5 1 4 . s t 川 C t L l r e  a n d  p r o p e r ι i e s  o f M a g i c  l r o n  o x i d e  c l u s t e r
戦 略 的 基 礎 研 究 推 進 事 業 「 合 金 ク ラ ス タ ー 集 合 体 の 極 限 拙 造 4 藏 牲 罰 伶 山
第  5  圃 研 究 会 仙 台 ( ] 9 9 9 . 8 . 1 9 - 2 の
Q .  s u n ,  Q . 、 N a n g ,  M .  s a k u r a i ,  K .  s u m i y a m a  a n d  Y .  K a w a z o e
中 竹 お よ び 帯 電 し た 鉄 ク ラ ス タ ー の 構 造 安 定 性
5 1 5
戦 略 的 基 礎 研 究 挑 進 事 業 「 合 金 ク ラ ス タ ー 集 合 体 の 極 限 拙 造 ' 磁 性 制 網 "
第  5  回 研 究 会 仙 台 ( 1 9 9 9 . 8 . 1 9 - 2 の
種 田 晃 人 , 川 添 良 幸
5 1 6 . G W 近 似 に よ る ク ラ ス タ ー の 冠 子 ' 状 態
戦 略 的 基 礎 研 究 推 進 事 業 「 介 金 ク ラ ス タ ー 集 合 休 の 極 限 構 造 4 滋 性 制 往 山
第  5  1 田 研 究 会 仙 台 ( 1 9 9 9 . 8 . 1 9 - 2 の
石 井 聡 , 大 里 予 か お る , 川 添 良 幸
5 1 7 . H I V 2 H X 合 釡 の プ ロ チ ウ ム 吸 蔵 量 に と も な う 特 性 変 化 に 関 す る 弗 、 一 原 理 計 、 算
第 1 2 5 回 日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要
金 沢  a 9 9 9 . Π 2 0 - 2 2 )  P . 1 2 4 , N O . S 6 - 8
相 原 智 康 , 川 添 良 幸 , P .  B l a h a , K . s c h w a 1 7
5 1 8 . o r b i t a l  c o r r e l a t i o n  E 仟 e c t t o  v e r y  s m a 1 1  T r a η S l t i o n  M e t a l  M i c r o c l u s t e l s
第 1 2 5 回 Π 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要
金 沢 ( 1 9 9 9 . 1 1 2 0 - 2 2 )  P 2 1 9 , N 0 2 2 1
L e i z h o u , J i a n 、 T a o  、 N a n g ,  D i n g s h e n g  、 v a n g  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e




























5 2 5 . ポ テ ン シ ャ ル 繰 り 込 み 理 論 の 開 発 及 び そ れ を 用 い た 格 子 モ デ ル に よ る C U A U 、  C 印 糸 に
刈 す る 相 転 移 の 研 究
第 1 2 5 回 日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要
金 沢 ( 1 9 9 9 . Π 2 0 - 2 2 )  P 3 6 3 ,  N O . 6 5 7
佐 原 亮 一 1 , 什 U 1 1  浩 , 水 関 博 志 , M a T c e l s l u i t e r , 大 野 か お る , 川 添 良 ¥
川 合 史 竜 _  M a r c e l s l u i l e r , 川 添 良 毛
5 2 6 . p r e d i c t i o n  o f t h e  E n t h a l p y  o f M i x i n g  o f A Ⅱ o y s
第 1 2 5 回 日 本 金 屈 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要
金 沢 ( 1 9 9 9 . H . 2 0 - 2 2 )  P 3 6 3 , N O . 6 5 8
M a r c e l s l u i t e r a n d Y o s h i y u k i K a w a z o e
5 2 7 . 第 ・ 一 原 理 に よ る  C , N _ ■ 沽 品 の  I S 軌 道 エ ネ ル ギ ー の 研 究
第 1 2 5 回 口 本 金 屈 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要
金 沢 ( 1 9 9 9 . 1 1 . 2 0 - 2 2 )  P 3 7 1 , N O . 6 8 3
森 里 嗣 牛 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
5 2 8 . カ ー ボ ン ナ ノ チ ュ ー ブ に お け る コ ヒ ー レ ン ト な 竃 子 屯 " 送
第 n 5 回 日 本 余 属 学 会 秋 期 大 会 講 演 概 要
金 沢  a 9 9 9 . 1 1 2 0 - 2 2 )  P 3 7 2 , N O . 6 8 5
呉 健 顧 秉 ・ 林 , 余 京 智 , 川 添 良 女
5 2 9 . ヲ 剣 茲 性 金 属 F e , N i お よ び C 0 に お け る 水 素 溶 解 度 に 関 す る 熱 力 学 モ テ リ ン グ
第 1 2 5 回 日 本 金 属 学 会 秋 期 大 会 諧 演 概 要
金 沢  a 9 9 9 . 1 1 2 0 - 2 2 )  P . 5 2 7 ,  N O . 1 1 5 7
余 京 智 孫 強 , 張 前 , 川 添 良 幸
5 3 0 . 第 一 原 理 計 算 に 基 づ く ナ ノ ス ケ ー ノ レ テ バ イ ス 設 計











534・旺h 加ih'o studies on thc Exchange lnteractions and Magnetic phase Transition ' L d F A
Superlat【ices
東北大学金属材料研究所第98回秋季講演会 a999.12)P26





536. Elastic Model ofselfassembled Quantum Dot
束北大学金属材'料研究所第98 回秋季誥演会(1999.12)P.28
Somthep vannarat, Keivan Esfauani and YoshiyuIくi Kawazoe
537.XPS S加dy ofAir・exposed C60 Films: origin oftlw o ls core peak
第 11 回罫本 MRS 学術シンポジウム神奈川(1999.12.16-17).234
」. onoe, K. Takeuchi, K. ohno and Y. Kawazoe
4 2 1
5 3 8 . さ ま ざ ま な ホ 占 合 ト ポ ロ ジ を 持 っ ポ リ マ ー の 臨 界 係 数 ( 2 )
H 本 物 理 学 会 耿 の 分 科 会 ゛ 演 概 要 条
第  5 4 巻 第  2  ・ 号 , 岩 二 F  ( 1 9 9 9 9 2 4 - 2 7 ) P 3 0 5
志 田 和 人 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
5 3 9 . F i n i l e  s i z e  E f f e c l s  o n  T r a n s m i s s i o n  p r o p e 1 1 i e s  t h r o u g h  c a l b o n N a n o u l b c s
第 謡 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム ' 演 要 旨 集
岡 崎 ( 2 0 0 0 . 1 . B ・ 1 4 )  P . 別
呉 健 余 京 智 , 川 添 良 迄
5 4 0 .  s t r u c { u r e  a n d  E l e c t r o n l c  p r o p e d i e s  o f c a r b o n  o n i o n s
第 揺 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 諸 演 要 旨 集
岡 崎 ( 2 0 0 0 . 1 . B ・ 1 4 )  P . 1 0 7
怖 祐 一 , K .  E s f 印 j a n i , 川 添 良 毛 , 大 1 聖 泱 二
5 4 1 . ' h _ 力 l i / i 。  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s i m u l a t i o n  f o r l h e  l n s e d i o n  p r o c e s s  o f s i  a n d  c a  a t o m s  i n t 0  7 4
第 1 8 同 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集
岡 崎 ( 2 0 0 0 . 1 . B ・ 1 4 )  P . 1 4 3
志 賀 圭 一 郎 、 大 野 か お る , 川 添 良 幸 , 平 田 孝 道 , 畠 1 、 U 力 j 哉
5 4 2 . G e o m e t r y  a n d  E l e c t r o n i c  s t r e c t L l r e s  o f  M a g l c  T r a n s i t l o n
C 0  即 d  N i )
戦 略 的 基 礎 研 究 推 進 塩 業 「 合 金 ク ラ ス タ ー 集 合 休 の 極 限 構 造 ' 磁 性 制 御 」
第  6  回 研 究 会 イ Ⅲ 台 ( 2 0 0 0 3 . 6 - フ )
Q .  s u n ,  M .  s a k u r a i ,  Q . 、 入 ' a n g 、  K .  s u m i y a m a  a n d  Y .  K a w a z o e
5 4 3 . 遷 移 金 屈 ク ラ ス タ ー の 枇 造 に お け る ク ラ ス タ ー ー 結 品 送 移
戦 略 的 基 礎 研 究 推 進 ゛ 業 「 合 金 ク ラ ス タ ー 集 合 休 の 極 限 構 造 ' 磁 陛 制 御 」
第  6 1 0 1 研 究 会 仙 台 ( 2 0 0 0 3 . 6 - フ )
M e t a l  o x i d e  c l u s t e r s  M 9 0 6  ( M :  F e ,
544.互h/J111io Molecular Dynamics studies on clusters
戦略的基礎研究排進事業「合金クラスター集合付W)1鯏恨枇造所茲性制御」
第6 回研究会仙台(20003.6-フ)
V. Kumarand Y. KaW11Zoe
種田晃人,川添良幸
545・Role of orbital Cω'relation in MagnetocfystaⅡine Anisotropy and orbital p01釘Izalion in
Transition MeねI Thin Films
戦略的基礎研究推進事業「合金クラスター集合体の様限構造.磁性制御」
第6 山1研究会仙台(20003.6-フ)
上. zhou, D. wangand Y. Kawazoe
546.structⅡre ofMaglc Ba clusters and Magic Ba S11boxide clusters
戦略的基礎研究推進亊t業「合金クラスター集合体の極限構造.磁性制術1」
第 6 回研究会仙台(20003.6-フ)














日 本 令 属 学 会 春 期 大 会 論 演 槻 要 第 1 2 6 回
横 1 兵 ( 2 0 0 0 3 2 9 3 1 )  P . 1 6 7 , N O . H 8
志 賀 圭 ・ 郎 , 大 里 予 か お る , 川 添 良 幸
5 5 0 . 第 ・ ・ ' 原 理 計 算 に よ る  3 d 、 A U 人 工 格 子 の 磁 性 に 関 司 、 る 研 究
日 本 金 屈 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 第 1 2 6 回
横 浜 ( 2 0 0 0 3 2 9 - 3 D  P 2 0 6 , N 0 2 3 4
川 添 良 幸
ヌ 三 デ
王 建 涛 、 刷
石 石 、
5 5 1 . ニ ッ ケ ル に お け る 水 素 分 子 の 分 解 に 1 到 す る 第 一 J 京 理 計 箪
日 本 金 属 学 会 春 期 大 会 講 演 概 要 第 1 2 6 回
横 浜 ( 2 0 0 0 3 2 9 3 D  P 3 9 9 , N O . 8 1 9
余 京 智 , 孫 強 , 王 前 , 小 野 瀬 う た 子 , 耿 μ _ 1 庸 子 , 川 添 良 ¥
5 5 5 . タ イ ト バ イ ン デ ィ ン グ 分 子 動 ノ J 学 法 に よ る 3 d 遷 移 金 属 ク ラ ス タ ー の 構 廼 と 磁 陛
5 5 2 . H I V . H 、 合 金 中 の プ ロ チ ウ ム の 占 有 状 態 に 関 す る 第 一 原 理 計 算
日 本 金 属 学 会 春 期 大 会 誥 演 概 要 第 1 2 6 回
横 浜 ( 2 0 0 0 3 . 2 9 3 D  P . 4 0 6 , N O . 8 4 1
相 貯 陥 張 萇 , 川 添 良 幸 , P .  B 恰 h a , K . s c h w a r z
5 5 3 . モ ン テ カ ル ロ 直 按 法 に よ る ク ラ ス タ ー 成 長 の シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン 研 究
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 4 回 研 究 会 講 演 論 文 集
仙 台 ( 2 0 0 0 . 5 . 1 1 - 1 2 )  P P . 7 5 - 7 8
水 璞 Ⅱ 専 志 , 川 添 良 幸 , L U C T . 圦 1 Ⅲ e
5 5 4 . 第 一 原 理 G I P 近 似 に よ る N a ク ラ ス タ ー の 施 ・ f 状 亀 R 計 算
超 徹 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 4 回 研 究 会 講 演 論 文 集
仙 台 ( 2 0 0 0 . 5 . 1 1 - 1 2 )  P P . 8 3 - 8 5








557.First・principles studies on Magnetism ofNi clusters coated and AⅡoyed with pd
超微粒・子とクラスター懇談会第4回研究会講彬可倫文集
仙台(2000.5.11-12) PP99-101









560.usef111ness of Matel'ials wilh High pral〕dtl Numba'in Model Experlment-E行ヒCt of prand11
Number on TWO・dimerlslona11henれOcapiⅡary Flow in Halfzone
東北大学金屈材料,研究所第99回春季誰鐙i会(2000.5.25-26)P20
Z. zeng, H. Mlzuseki, K.1Chinoseki, K. Higashino and Y. Kawazoe
561.Geometw and Eleclronic stnlctures of Magic lransilion Metal oxlde cluslels M906 (M: Fe,
Co andNi)
4 2 5
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 第 9 9 回 春 季 訓 演 会 ( 2 0 0 0 . 5 2 5 - 2 6 ) P 2 1
Q .  s u n ,  M 、  s a k u r a i ,  Q .  V 、 1 a n g , 」 、 ・ Z .  Y U ,  K .  s u m i y a m a  a n d  Y .  K a w a z o e
5 6 2 . 冱 h  l h i i i o  s t u d y  o n  B a  c l u s t e r
東 化 大 学 金 属 材 料 研 究 所 第 9 9  同 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 0 . 5 . 2 5 - 2 6 ) P . 2 2
Q .  w a n g , 0 .  s u n ,  J . ・ Z .  Y U ,  Y .  K a w a z o e  a n d  Y .  H a s h i
5 6 3 . 金 属 材 料 研 究 所 文 献 W e b デ ー タ ー ベ ー ス の 立 ゞ 刑
東 北 大 学 金 屈 材 半 斗 研 究 所 第 9 9 回 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 0 . 5 . 2 5 - 2 6 ) P 2 3
伊 藤 何 斯 丁 , 和 田 群 ξ 男 , 秋 1 _ [ げ 訂 子 , ・ ・ 関 京 子 , 三 浦 重 幸 , 佐 藤 和 弘 , 余 京 智 ,
川 添 良 幸
5 6 4 . ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る 原 子 レ ベ ノ レ 新 テ バ イ ス 設 計
第  7 0  回 令 属 才 オ 1 斗 研 究 所 夏 剪 論 苛 習 会 ( 2 0 0 0 . 8 2 - 4 ) P P . 5 ( 1 - 2 2 )
川 添 良 幸
5 6 5 、 s t a b l e  S 如 C t u r e s  a n d  E l e c l r o n l c  s t a t e s  o f  F U 1 1 e r e n e  E n c a p s u l a l i o n  i n  s i n g l e  w a Ⅱ  C a r b o n
N a n o t u b e  b y  T i g h t ・ B i n d l n g  M o d e l
第 1 9 山 1  フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム  i 荷 演 要 旨 集
桐 牛 ( 2 0 0 0 . フ . 2 7 - 2 8 )  P 7 2
T . 1 S h 而 ,  K .  E s f a 百 a n i ,  Y .  H a s h i ,  Y .  K a 、 v a z o e  a n d  s . 珂 i m a
5 6 7 . F o r m a l i o n  o f N ・ d o p e d  C 印
第 1 9 同 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 諧 演 要 旨 集
桐 生 ( 2 0 0 0 7 . 2 7 - 2 8 )  P . 7 6
5 6 6 . s t a b l e  s t r u c t u r e s  a n d  E l e c t r o n l c  S 仏 t e s i n  c a r b o n  N a n o ・ H o m s  b y  T i g h t ・ B i n d i n g  M o d e l
第 1 9 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 誥 演 要 旨 集
桐 オ 1 Ξ ( 2 0 0 0 . 7 2 7 - 2 8 )  P . 7 3




Keiichiro shiga, Ka0川 ohno and YoshiyukiKawazoe
569.Maglc Behavior and BondingNature ofHydroga]aled Aluminum clusters
金属材料研究所第 1001祠誠演会秋季講演会(2000.Ⅱ.21-22)P.15





と Srにおける bcc・fcC相転移の底力依存性571. ca
金属材*斗研究所第 100 同附演会秋季講演会(2000.H2]、22)P.17





573.spin・dependent Transport Through Magnelic Heterostructures
金堀汁オ料研究所第 100回講演会秋季講演会(2000.Ⅱ21-22)P.19





5 7 5 . ス タ ン ド ア 塁 ン P C に よ る 侠 適 な 研 究 開 発 環 境 実 現 の 試 み
金 属 材 オ 斗 研 究 所 第  1 0 0  回 i 揃 寅 会 秋 季 " 樹 寅 会 ( 2 0 0 0 . Ⅱ 2 1 - 2 2 ) P . 5 0
一 関 京 イ ・ , 川 添 良 幸
5 7 6 . " b  l " i l i o  M o l e c u l a r  D y n a m l c s  s t u d y  o f l s o m e r s  o f T i n  c l u s t e r s
第 1 2 囲 日 本 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
一 先 進 材 * 斗 研 究 ・  2 1  世 紀 に 向 け て ー ( 2 0 0 0 . 1 2 7 ・ 8 ) P . 1 4 1
C .  M a j u m d e r ,  V .  K u m a r ,  H .  M i z u s e k i a n d Y .  K a w a z o e
5 7 フ . F 0 如 a t i o n  o f N e w  M a t e r i a l s  m  F U 1 1 e ル n e s  b y  u s i n g N u c l e a r R e c 0 1 1
第 1 2 回 日 本 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
一 先 i 針 オ 1 斗 研 究 ・  2 1  世 紀 に 向 け て ー ( 2 0 0 0 . 1 2 7 ・ 8 ) P . 1 4 2
T . 0 [ S Ⅱ k i ,  K .  o h n o ,  K .  s h i g a  a n d  Y .  K a w a z o e
5 7 8 . c a l c u l a t i o n  o f A b s o r p t l o n  o f C 6 0 l n t o  s i n g l e  w a Ⅱ  C a r b o n  N a n o t u b e s
第 1 2 回 日 本 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
一 先 進 材 料 研 究 ・ 2 1  世 紀 に 向 け て ー ( 2 0 0 0 . 1 2 7 ・ 8 ) P . 1 4 3
M .  s l u i t e r ,  Y .  M a l u y a m a ,  K .  o h n o  a n d  Y .  K a 、 v a z o e
5 7 9 . B e y o n d  L D A
第 1 2 回 日 本 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
一 先 進 材 料 研 究 ・  2 1  世 紀 に 向 け て ー ( 2 0 0 0 , 1 2 7 ・ 8 ) P . 1 4 4
Y o s h i y u k i  K a 、 ¥ a z o e
5 8 0 . A Ⅱ _ E l e c t r o n  M i x e d  - B a s l s  c a l c u l a l i o n  t o  o p t i m i z e  s t n l c t u r e s  a n d  E l e c l t o n l c  p r o p e n i c s  o f
V a n a d i u m  M i c l o  c l u s t e r s
第 1 2 回 日 木 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
一 先 進 材 牛 斗 研 究 ・  2 1  世 糸 己 に 向 け て ー ( 2 0 0 0 . 1 2 . フ - 8 )  P . 1 4 5
Y .  C .  B a e ,  H .  o s a n a i ,  M .  s l u i t e r  a n d  Y .  K a w a z o e
581. phase separation in Felmion Drople6
第12回日本MRS学術シンポジウム
一先廷卦オ料研究・ 21 世紀に1司けてー(2000.127、8)P.149
K. Esf合oani, S. T. chui, V. Kumar and Y. Kawazoe




Takahumilshii, KeiYan Esfar⑩ni, YoshiyukiKawazoe、 Yuid〕i Hashi and
Sumio lijima
583.Absolute value ofouasipa11icle Energies ofLi cluslers by an互力ーカ1ilio G1ジApproximation
第 121回日ノ1、MRS学術シンポジウム
一先進材料研究・ 21・世紀に向けてー(2000.12.フ-8)P.155
Soh lshⅡ, KaoNohno and YoshiyukiKawazoe
428
584.First・prlnciples study on High speed c011isions beNecn Neon Atom and carbon cluster
第 12山1日本MRS学術シンポジウム
一先進材半斗研究・ 21 世紀に向けてー(2000.12.フ-8)P.156
T. Morisato, K. ohno, Y. Kawazoe, T. Miuraand s. M.上Ce
585.冱hーノ打iガ0 Molecular Dynalnics simulation ofNi6 Cluster
第12回日木MRS学術シンポジウム
一先進材'料研究・ 211出樋に向けてー(2000.12.フ-8)P.157
KeⅡChiro shiga, Ka01'u ohno and Yoshiyuki Kawazoe
586.Rotatlonal symmetTy seledion Rule in Na110tube Tra11Sist0玲
第 121旦1日本MRS 学術シンポジウム
4 2 9
一 先 a 0 ト オ 料 研 究 ・  2 1  仕 絲 ι に 1 句 け て ー ( 2 0 0 0 . 1 2 . フ - 8 ) P . 1 6 2
K e i v a n  E s 「 a u a n i ,  Y .  K a w a z o e  a n d  A .  A .  F a r a 」 1 a n
5 8 7 . モ ン テ カ ル ロ 直 接 法 に よ る ク ラ ス タ ー " 軒 貰 過 程 の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究
日 本 金 屈 学 会 講 淡 概 要 秋 期 大 会 鮮 Ⅱ 2 7 回
名 古 屋 大 学 J 七 通 教 育 棟 ( 2 0 0 0 . 1 0 . 1 3 )  P . 5 2 , N O . S I - 1 2
水 関 博 志 , 本 1 即 リ 〒 太 , 川 添 良 幸
5 8 8 . 第 一 原 哩 計 算 に よ る 磁 気 多 層 膜 の 持 っ 特 異 な 磁 け の 研 究
日 本 金 属 学 会 講 演 概 要 秋 期 大 会 第 1 2 7 回
名 古 屋 大 学 共 通 教 育 キ 東 ( 2 0 0 0 . 1 0 . 1 3 ) P . 6 0 ,  N O . S I - 2 7
王 建 涛 , 工 鼎 盛 , 川 添 良 幸
5 8 9 . 1 n t e r f a c i a l  s e g r e g a t i o n  o f T r a n s i t i o n  M e t a l s  i n  N l c k e l  A l u m i n i d e
日 本 金 属 学 会 詳 誹 ぢ 概 要 秋 期 大 会 第  1 2 7 1 回
名 古 屋 大 学 共 通 教 育 棟 ( 2 0 0 0 . 1 0 . 1 3 ) P . 1 0 4 , N O S 5 ・ Ⅱ
H .  P . 、 ハ / a n g ,  M .  s l u l t e r  a n d  Y .  K a w a z o e
5 9 0 . 酉 剣 ヒ 物 ナ ノ 粒 子 の 格 子 定 数 の 異 常 形 勢 長
口 本 釡 属 学 会 講 演 概 要 秋 期 大 会 第 1 2 7 回
名 古 屋 大 学 j じ 通 教 育 棟 ( 2 0 0 0 . 1 0 . 1 3 ) P . 1 4 0 , N 0 3 6
恒 川 信 , 川 添 良 平 , 石 川 賢 司 , 粕 谷 厚 生
・ J 京 理 計 算 に よ る C 6 。 と N e 問 に お け る 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル の 研 究
5 9 1 . 鵡
目 本 金 屈 学 会 誠 演 概 要 秋 期 大 会 第 1 2 7 回
タ , 古 屋 大 学 共 通 教 育 徠 ( 2 0 0 0 . 1 0 . 1 3 ) P . 1 6 9 , N 0 1 2 5
森 里 嗣 生 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
5 9 2 . 第 一 1 東 理 G W 近 似 に よ る L i ク ラ ス タ ー の 準 粒 子 エ ネ ル ギ ー の 計 算












595.河力・1πilio study ofpoinlDe企CCI Rclated Excess Elastic Moduli
日本金属学会誥演概要秋期大会第127回
名11〒屋大学共通教育徠(2000.10.1-3)P237,N0327










598.Transpon in Nanot11be Transistors
4 3 1
第 2 0 同 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 誰 演 要 旨 集
1 記 小 1 哘 ( 2 0 0 1 . 1 2 2 - 2 3 )  P . 4 2
K e i v a n  E s f a u a n i ,  A .  A .  F a r a j i a n  a n d  Y .  K a w a z o e
5 9 9 .  s t r u c t u r e  D e f 0 Π η a t i o n  o f s i n g l e 、 x v a 1 1 e d  c a r b o n  N a n o t u b e s  d u e  t o  p l a s m a  l o n  l n a d i a t i o n
第 2 0 回 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集
冊 杣 奇 ( 2 0 0 1 , 1 2 2 - 2 3 )  P . 8 1
R i k i z o  H a t a k e y a m a ,  G O 0 、 H w a n  J c o n g ,  T a k a m i c h i H i r a t a ,  K a z u y u k i T o h μ ,
K a l i c h i M 0 1 0 m i y a ,  Y o s h i y u k i K a w a z o e a n d N o d y o s h i s a t o
6 0 0 .  E n c a p s u l a t i o n  o f C 6 。  i n t o  s i n g l e  w a Ⅱ  C a r b o n  N a n o t u b e  b y  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s l m u l a t i o n
第 2 0 阿 フ ラ ー レ ン 総 介 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集
岡 崎 ( 2 0 0 1 . 1 2 2 - 2 3 )  P . 1 0 0
T a k a 6 . 1 m i l s h 而 ,  K e i v a n  E s f a l j a n i ,  Y u l c h i  H a s h i ,  Y o s h l y u k i  K a w a z o e  a n d  s u m l n o  h μ m a
6 田 . 導 f ■ 1 生 i 高 タ ) 了 暫 己 線 の 1 荘 会 ( イ 云 3 尊 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン イ 湃 究
日 本 物 理 学 会 講 演 概 要 集 第 5 6 回 年 炊 大 会
巾 央 大 学 多 摩 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 1 3 2 7 - 3 の P . 6 B , N O . 2 8 a Y S 3
水 関 博 志 ,  c h i r a n j i b M a j u m d e r 、  H a o  c h e n , J i a n  w u ,  K e i v a n  E s f 田 ⑫ n i , 匹 Ⅱ 公 毅 ,
V り a y K u m a r , 川 添 良 幸
6 0 2 . 電 子 励 起 状 態 に お け る 化 学 反 応 ダ イ ナ ミ ッ ク ス
日 本 物 理 学 会 講 演 概 要 集 第 5 6 回 午 次 大 会
中 央 大 学 多 摩 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 1 3 2 7 - 3 の P . 8 0 7 , N 0 2 8 P X E 4
大 野 か お る , J i a n  w u , 川 添 良 幸
6 鴨 . ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 フ ッ 化 物 A B F 3 の バ ン ド 構 造
第 紹 回 応 用 物 理 学 関 係 連 合 誥 演 会 講 淡 予 稿 集
明 治 大 学 " 揖 可 台 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 1 3 . 2 8 - 3 D P 3 侃















607.FelTomagneⅡC Dopmg in carbonNanotube
日本金属学会講演概要赤期大会第128回
千葉fL業大学芝園校舎(2001.3.28-3の P.450,NO.Ⅱ 11






609.Electl"onic stNcture ofsma1Πonized Manganese clusters
超微粒子とクラスター懇談会第5回研究会講演論文集
4 3 3
名 古 屋 ( 2 0 0 1 . 6 7 ・ 8 )  P P . 4 9 - 5 0 ,  N 0 フ P ・ 9
T .  M .  B I ・ i e r c ,  Y .  K a w a z o e ,  A .  T e r a s a k l ,  A
6 1 0 . M a g n e t i c  p r o p e r ι i e s  o f M a g l c N i  o x i d e  c l u s t e r s
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 5 回 研 究 会 講 演 論 文 集
右 古 屋 ( 2 0 田 . 6 . フ - 8 )  P P . 5 1 - 5 3 ,  N O . 7 P ・ 1 0
Q .  s u n ,  M .  s a k u r a i ,  Q .  w a n g , J ・ Z .  Y U ,  K .  s u m i y a m a a n d Y .  K a w a z o e
6 H . E l e c l r 。 n i c  S 1 1 U d u r e  s t a b i l i w  a n d  F 捻 g m c n l a t i o n  B e 1 1 a v i o r  o f N e u t r a l  a n d  c h a r g e d  T i n  c l u s t e r s
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 5 1 回 研 究 会 講 演 論 文 集
洛 古 屋 ( 2 0 0 1 . 6 ' フ - 8 )  P P . 5 5 - 5 7 ,  N O . 7 P ・ H
C .  M a j u m d c r ,  V .  K u m a r ,  H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a m e
M a t s u s h i t a  a n d T .  K o n d o w
6 1 2 . 水 素 吸 着 ア ル ミ ニ ウ ム ク ラ ス タ ー の り ン グ 構 造
超 役 舛 立 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 5 同 研 究 会 訓 訓 斯 倫 文 集
名 古 屋 ( 2 0 田 . 6 . フ - 8 )  P P . 6 3 - 6 5 ,  N O . 7 P ・ B
川 村 博 昭 , v i j a y K u m 町 , 係 強 , 川 添 良 、 女
6 B . N i 6 ク ラ ス タ ー と メ タ ノ ー ル の 第 一 原 理 ぢ ) 子 動 力 ¥ 計 算
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 5 1 可 研 究 会 誰 演 論 文 集
右 古 屋 ( 2 0 0 1 . 6 . フ - 8 )  P P . 6 7 ー フ 0 ,  N 0 フ P ・ 1 4
志 賀 圭 ・ ・ 郎 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
6 1 4 . モ ン テ カ ル ロ 迫 1 凱 去 に よ る ク ラ ス タ ー 成 長 過 程 の 研 究
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 5 回 研 究 会 講 演 論 文 集
名 古 屋 ( 2 0 0 1 . 6 . フ - 8 )  P P . 8 7 - 8 9 ,  N O . 7 P ・ 1 9
木 郷 研 太 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
6 1 5 . M e t a l  E n c a p s u l a t e d  c a g e d  c l u s t e r s  o f s i l i c o n
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 5 回 餌 究 会 講 演 論 文 集
名古屋(2001.6.フ-8) PP.91-93, N07P、20
VuayKumarandY. Kawazoe
616.Quantum Transportthorough Junctions beNeen Ga and AS Atomic 、vires
超微粒子とクラスター懇談会第5回研究会講演論文集
血古屋(2001.6.フ-8) PP.95-97, N0フP、21
A. A. Farajian, K' Esf合oani, H. Mizuseki and Y. KaW詑oe
617.Densiw Functional study on Adsorption ofsma11 Molecules on Transition Me仇I clusters
超微粒子とクラスター懇談会第5回研究会講演論文集
名占屋(2001.6.フ-8) PP.99-102, N0フP、22
Rodlon v. Belosludov, seiichi Takami, Momoji Kubo, Akjra Miya1ηoto and
YoshlyuM Kawazoe
618,妊h/"ih'o study on Magic Behaviors or cdse clusters
超微粒fとクラスター懇談会第5回研究会講演論文染
名古屋(2001.6.フ-8) PP.103-106, NO.7P、23
V. KⅡmar, V. sundararalan, R. Belosludov, H. Mizuseki, Y. Kawazoe and A. Kasuya
434
619.HOW Does xvaler MOICCⅡle lnteract with A11ゞ cluster?
超微粒子とクラスター懇談会第5匝1研究会講演論文集
名古屋(2001.6.フ-8) PP.107-109, NO.7P、24





62】.Geometric and Electronic structure calculati01〕S 血r a MOlccular ResonanlTunnelino Dlode
4 3 5
C S 、 ¥ 2 0 0 1 ( c o m p u t a t i o n a l  s c i e n c e  w o r k s h o p ) ,
T s u k u b a ,  J a P 田 1 ( 2 0 0 1 3 . 1 ] ・ B )  P 3 6
C h i r a 川 i b  M a j u m d e r ,  T .  M .  B r i e r e ,  H .  M l z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
6 2 2 . 水 楽 吸 着 ア ル ミ ニ ウ ム ク ラ ス タ ー の り ン グ 構 造
金 尿 、 材 料 石 升 究 所 第  1 0 1  同 ; 哉 演 会 春 季 i 侍 演 会 ( 2 0 0 1 . 5 . 2 4 - 2 5 ) P . 2 1
川 村 ' 博 昭 Ⅵ ⑫ y K u m a r , 孫 強 , 川 添 良 幸
6 2 3 . 気 相 成 長 に よ る ク ラ ス タ ー 形 成 に 関 す る 研 究
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 1 回 講 演 会 春 季 講 演 会 ( 2 0 田 . 5 2 4 - 2 5 ) P . 2 2
本 郷 研 太 , 川 添 良 幸 , 水 関 博 志
6 2 4 . N u m e r i c a l s t u d y  o f H y d r o d y n a m i c s i n  c z o c h r a l s k i c w s a l G r o w t h
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 1  回 講 演 会 赤 季 講 演 会 ( 2 0 0 1 . 5 . 2 4 - 2 5 ) P . 2 3
Z h o n g  z e 1 唱 ,  H i r o s h i  M ! z u s e k i ,  K i y o s h l  s h i m a m u r a ,  T s u g u o  F u k u d a  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
6 2 5 . 1 h e o r e t i c a l  s t u d y  o n  l n c l u s i 0 η  C o m p l e x  o f  p o l y a 1 1 1 1 i n e  c o v e r e d  b y  c y c l o d e x t r m S  加 r
M o l e c u l a r  D e v i c e
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 1  回 講 演 会 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 1 . 5 2 4 - 2 5 ) P 2 4
R 。 d i 。 n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  K y o k o  l c h i n o s e k i a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
6 2 6 . s t a b Ⅱ i t i e s  o f s t r u c l u r e  a n d  M a g n e t i c  c o n h g u r a t i o n s  i n  3 d A u  s u p e r l a t i c e s
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 1 回 i 枯 演 会 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 1 . 5 2 4 - 2 5 ) P 2 5
J i a n - T a 0  圦 l a n g  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
6 2 7 . F e n o m a g n e t i c D o p i n g  m  c a r b o n N a n o t u b e
金 属 才 オ 料 研 究 所 第 1 0 1 回 講 演 会 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 1 . 5 2 4 - 2 5 ) P 2 6
Z h e n  c h e n ,  K e i v a n  E s f a u a n i a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o c
628.Geometric and Eleclronic struC1山'e polyphenyl Based Donor、spacer、Acceptor Moleculal
Complex
金屈材料研究所第 101回誰演会赤季硝演会(2001.524-25)P.27
Chiran」1b Majumder, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
629.Adsorption ofH20 on A11ゞ cluster
金属材料研究所第10H可講演会春季附演会(20田524-25) P28
Q.、入lang, Q. sun, J-Z. YU, T. M. Bricre and Y. Kawa20e
630.冱h /"iho S加dy ofoplilnized Geometries a1阿 Charge Transferin Ga and AS Dimerized Atomic
、vires on si(10の S11bstrate
金属材料研究所第 101 回誥演会春季講演会(2001.524-25)P.29
A. A. Farajian, K. Esfaりani, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
63】.composiiton plofile ofselfAssembled lnAs lsland on Ga'ヘ.s subslrate
金属材'1斗研究所第 101 回講演会春孝;講演会(2001,524-25)P.30













東 京 大 学 サ 尓 生 講 堂 ( 2 0 0 1 . 6 . B ・ 1 4 )
G . _ H .  J e o n o ,  R .  H a t a k e y a m a ,  T .  H Ⅱ ' a t a ,  K .  T o h 」 1 ,  K .  M o t o m i y a ,  Y .  K a w a z o e  a n d  N ・  s a l o
6 3 5 . p h a s e  T r a n s f o m ] a t i o n s  i n  s i n g l e  、 N a Ⅱ  C a r b o n  N a n o t u b e  B u n d l e s  u n d e r  p r e s s u r c
第 2 1 同 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集
つ く ぱ ( 2 0 0 1 . フ . 2 5 - 2 7 )  P . 1 0 6 ,  N O . 2 P ・ 2 2
V り a y  K u m a r ,  M a r c e l  H .  F .  S I U 1 1 e r  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
6 3 6 .  H y d r o g e n a t i o n  o f s i n g l e  G l a p h i t i c  s h c e t s  a n d  o f s l n g l e  w a 1 1  C a r b o n  N a 1 1 0 t u b e s
第 2 1 1 旦 1  フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 部 " 寅 要 旨 集
つ く ば ( 2 0 0 1 7 . 2 5 - 2 7 )  P . " 3 ,  N 0 2 P ・ 2 9
M a r c e l  H .  F .  s l u i t e r ,  v i j a y  K u m a r  a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
6 3 7 . p l a s m a _ a s s i s t e d  E n c a p s u l a t i o n  o f  A l k a l i  M e t a l s  a n d  F U 1 1 e r e n e s  m s i d e  s i n g l e ・ w a Ⅱ e d  c a r b o n
N a n o t u b e s
第 2 1 1 田 フ ラ ー レ ン 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム 誠 演 要 旨 集
つ く ば ( 2 0 0 1 7 2 5 - 2 7 )  P . 1 1 6 , N 0 2 P ・ 3 2
G . _ H .  J e o n o ,  R .  H a l a k e y a m a ,  T .  H i r a t a ,  K .  T o h j l ,  K .  M 0 1 0 m l y a  a n d  Y .  K a w a z o e
6 3 8 . 第 一 原 部 計 算 に よ る 桃 子 欠 陥 の 研 究 現 状 と 将 ' 来 展 望
第 1 1 回 格 子 欠 陥 フ ォ ー ラ ム 高 欠 陥 濃 度 状 態 講 演 慨 要 集
鳴 F a  ( 2 0 0 1 ' 9 . 1 5 - 1 6 ) 即 . 1 6 7 - 1 7 6
川 添 良 ゛ 髭 , 大 野 か お る , M a r c e l S 1 Ⅲ l e r , / k 関 博 志 , 西 オ 公 毅 , 曽 忠
6 3 9 . フ ラ ー レ ン 硫 黄 化 介 物 の 局 在 暈 子 構 造 と 光 触 媒 反 応
Π 本 令 屈 学 会 淋 演 概 要 秋 期 大 会 第 1 2 9 回
九 小 H 産 業 大 学  1  号 館 ( 2 0 0 1 . 9 2 2 - 2 4 )  P . 1 6 4 ,  N O S 8 ' 2 3
高 橋 英 志 , キ 公 j 京 英 一 郎 ,  R o d i o n B e l o s l u d o v , 川 添 良 立 , 佐 藤 修 彰 , 木 1 オ 公 1 早 司 ,
杉 y 東 誠 二 、 郎 , 田 路 和 *















儿艸1産業大学 1 号a官(2001.922-24) P.407, NO.638
木劉狗1太,水関濟.志,川添良幸
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6".Anomalous Magnetic Molnent ofMnl& Mn19and Mn20 clustcrs
日本金属学会講演概要秋期大会第129回
九州産業大学 1 号館(2001.922-24) P.408, NO.640
T. M. Blierc, M. sluiter and Y. Kawazoe
645.BCTFeの磁気構造
Π木釡属学会而博演概要秋期大会第 1291旦1
九小卜1産業大学 1 号afi(2001922-24) P.408, NO.641
f建涛,水関溥志,川添良幸
4 3 9
6 4 6 . 第 一 J 京 理 副 1 似 こ よ る 次 世 代 り ソ グ ラ フ ィ ー 技 φ 1 朝 1 硝 材 の 探 *
口 木 金 属 学 会 講 演 概 要 秋 期 大 会 第 1 2 9 回
九 州 産 業 大 学  1  号 鮪 ( 2 0 0 1 9 2 2 - 2 4 ) P . 4 5 2 , N O . フ 7 5
寺 久 保 憲 昭 , 西 松 毅 , 水 段 ゛ 専 志 , 川 添 良 幸 , D o m t a A . p a w l a k , 島 村 " j 史 ,
福 田 承 生
6 4 7 . s i ( 0 0 1 ) 表 而 に あ る  B i ダ イ マ ラ イ ン の 構 造 及 び 電 子 的 性 質
口 本 金 屈 学 会 講 演 概 要 耿 期 大 会 第 1 2 9 回
九 艸 1 産 業 大 学  1  号 a 官 ( 2 0 0 1 . 9 2 2 - 2 4 ) P . 4 8 4 , N O . 8 7 1
モ 建 涛 , 水 鬨 博 志 , 川 添 良 幸
6 4 8 . 粒 訓 ヒ プ ラ ズ マ に よ る ア ル カ リ 金 属 / フ ラ ー レ ン 接 合 を 内 包 し た 力 ー ボ ン ナ ノ チ ユ ー フ
の 形 成
第 6 2 回 応 用 物 理 学 会 学 術 諧 演 会
愛 欠 1 1 丁 . 業 大 学 ( 2 0 0 1 9 . H ・ 1 4 )  P 9 6 , N O . 1
鄭 求 桓 , 畠 山 力 三 , 平 田 孝 道 , 田 路 和 毛 , 川 添 良 雫
6 4 9 . 導 電 性 高 分 子 配 線 の 確 気 伝 導 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究
第 6 2 回 応 用 物 鄭 学 会 学 術 講 演 会
愛 知 1 ] 三 業 大 学 ( 2 0 0 1 9 . 1 1 - 1 4 )  P 9 5 4 , N O . 1 2 a ・ A ・ B
H i r 。 s h i  M i z u s e k i ,  c h i r a n j i b  M a j u m d e r ,  R o d i o n  v .  B e l o s l o u d o v ,  A m l r A b b a s  F a r a 」 1 a n ,
J i a n 、 T a o  、 Ⅳ a n g ,  H a o  c h e n  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
6 5 0 . T h r e e _ d i n 祀 n s i o n a l  u n s t e a d y  c o n v e c t i o n  o f L i c A F  M e l t i n  c z o c h r a l s k i  c r y s t a l  G r o w t h
第 6 2 山 l j , ぶ j 打 物 理 学 会 学 術 訓 . 演 会
愛 久 1 江 . 業 大 学 ( 2 0 0 1 9 . Π 、 1 4 )  P . 2 0 4 , N O . 1 1 P ・ S ・ 6
Z h o n g  z c n g ,  H i r o S 1 1 1  M l z u s e k i ,  K i y o s h l  s l ] i m a m u r a ,  T s u g u o  F u k u d a a n d




Hlroshi Mizuseki, chiranjib Maj山nder, Rodion v. Belosloudov, AmirAbbas Fara ian,









654.1nteraclions beNeen Group " Metals with conjugated Molecular、¥ircs
金属材料研究所第102回附演会耿季講演会(2001.Ⅱ293のP.20
C. Majumder, H. Mizuseki and Y. KaWιIzoe
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655.TheoreticalStιldy G11est Effcct on slabiⅡW of Di什erent cagelike struct11res of Laroc 、vater
C111Sters
金屈材料研究所第 102 回論演会秋季詳廠貿会(2001.Ⅱ29-3のP.21




657.Eleclronic structul'e of single 、NaⅡ Carbon Nanotubes under compression as com ared t。
4 4 1
G r a p h i t e  a n d  o l h e r  G r a p h e n e  s t a c k i n g s
金 属 、 材 料 研 究 所 第  1 0 2 匝 怜 諺 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 田 . H 2 9 3 の P . 2 3
M a r c e l H .  F .  S I U 武 e r ,  v u a y  K u m a r a n d  Y o s h i y u k i K a 、 ¥ a z o e
6 5 8 . c o n v e c l i o n  c 0 1 血 ' 0 1 1 n  c z o d Ⅱ a l s k i  c l y s l a l  G r o W 小  T e c h n l q 1 1 e
金 属 才 オ 1 斗 研 究 所 第  1 0 2  回 ; 誌 演 会 秋 季 講 淡 会 ( 2 0 0 1 . 1 1 2 9 3 の P . 2 4
Z h 。 n 。  z e n g ,  H i r o s h i  M l z u s e k l ,  K i y o S 1 1 i  s h l m a m u r a ,  T o u e t s u  s l 〕 i s h l d o ,  T s u g u o  F u k l d a
a n d  Y o s h l y u k i  K a 、 v a z o e
6 5 9 . 次 世 代 紫 外 光 透 過 フ ッ 化 物 単 結 品 の 設 訓
金 属 才 オ 1 斗 研 究 所 第  1 0 2  回 諦 市 ミ 会 秋 季 i 苗 演 会 ( 2 0 0 1 . H 2 9 - 3 の P . 2 5
炉 久 保 憲 昭 , 西 松 毅 , 川 添 良 雫 , D o r o t a A . p a w l a k , 島 村 消 史 , 福 田 承 生 ,
水 関 博 志
6 6 0 . 各 計 算 機 で の G a u s s i 卯 9 8 に よ る 分 子 デ バ イ ス 設 計 実 行 速 度 測 定
金 属 材 料 研 究 所 第 1 0 2 回 講 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 0 1 . H 2 9 3 の P . 4 8
三 五 ' 十 j 凱 伸 昭 , 水 関 1 導 志 ,  c h i r a n j i b  M a j u m d e r ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,
A m i l ・ < 、 b a s  F a r a j i a n ,  J i a n 、 T a o  、 入 l a n g ,  H a o  c h e n ,  j Ⅱ 添 良 幸
6 6 1 、 A p p l i c a t i o n s  o f t h e  K i k u c h i  c l u s t e r  v a r i a t l o n  M e t h o d
日 本 学 術 振 興 会 合 金 状 態 鬨 第 1 7 2 委 員 会 第 2 同 研 究 会 資 料
仙 台 ( 2 0 0 1 . 1 1 . 1 6 - 1 7 )  P P . 4 5 - 4 7
M a r c e l  s l u i t e r  a n d  Y o s h i y u k i  K a 、 v a z o e
6 6 2 . 電 子 ' 励 起 ガ ぜ 愆 に お け る 反 応 ・ 衝 突 過 程
第 5 回 理 論 化 学 討 論 会 講 演 要 旨 集
仙 台 ( 2 0 0 1 . 5 . 1 7 - 1 9 )  P . 4 8 , N 0 3 0 田 A
大 野 か お る , J i a n w u , 川 添 良 弐 一
6 6 3 . A Ⅱ _ e l e c l r o n  M i x e d  B a s i s  A p p r o a d l :  a N e w  p l a t f b n 1 1  f o r  F i r s t  p n n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s
第2回理論化学最前線一理論と応用
岡崎(2001.12.17-19) P.73, NO.P30















G.・H. Jeong, T. Hlrata, R. Halakeyama, K. Tohji, K. M010miya and Y. Kawazoe
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667,』h・h?ilio study ofcs・doped carbon Nanotubes
第22回フラーレン総合シンポジウム講演要旨隼
岡1崎(2002.1.9-11) P.114, N03P、66





6 6 9 . 仏 教 文 献 の 白 動 i 稀 哉 に よ る 仏 教 の 歴 史 解 明 お よ び 炭 素  1 4  仟 イ 弌 測 定 に よ る H 牙 上 人 の
中 国 布 教 の 真 実 に 迫 る
日 本 化 学 会 第 別 春 季 年 会 市 民 公 開 講 座 諧 演
早 稲 田 大 学 ( 2 0 0 2 3 2 6 - 2 9 ) P . A ・ 1 4 , N O . 3 S I - 0 7  特 別 計 ' 演
川 添 良 幸
1 亘 川 信 , J . - T . 圦 l a n g , 川 添 良 幸
6 7 0 . 第 一 j 京 理 分 子 幌 道 法 に よ る べ ン ゼ ン の 導 電 性 評 価
第 4 9 回 応 用 物 理 学 関 係 連 合 講 演 会 講 演 丁 チ 局 集
東 海 大 学 ( 2 0 0 2 3 2 7 3 の P . 1 2 4 1 , N 0 2 7 P ・ M ・ フ
H .  c h e n , J .  Q .  L U , J . 、 N U , 野 手 竜 之 介 , 水 関 傅 志 , 川 添 良 非
6 7 1 . 第 一 原 理 計 算 に よ る フ ラ ー レ ン を 用 い た 分 子 太 陽 施 池 の i 平 f 西
第 4 9 同 応 用 物 理 学 関 係 連 合 講 演 会 諧 演 ・ 阿 高 集
東 河 大 学 ( 2 0 0 2 3 2 7 3 の P . 1 2 4 1 , N O . 2 7 P ・ M ・ 8
水 関 博 志 , 五 十 儘 U 珀 昭 ,  R o d i o n v 、 B e l o s l u d o v , A m i r A .  F a r a j i a n , 川 添 良 一
6 7 2 . 第 ・ 一 原 鯉 ; 十 工 枇 こ よ る A U ( Ⅱ D  表 面 へ の チ オ フ ェ ン 分 子 吸 着 の 解 明
第 4 9 回  1 心 用 物 理 学 関 係 述 合 誥 演 会 講 演 予 稿 集
東 海 大 学 ( 2 0 0 2 3 2 7 - 3 の  P . ] 2 4 2 ,  N 0 2 7 P ・ M ・ 9
C h i r a 川 i b  M a j u m d e r , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
6 乃 . P N X 分 子 に よ る 分 子 零 竺 硫 器 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究
第 4 9 回  j 心 用 物 哩 学 関 係 連 合 講 演 会 論 演 予 稿 集
束 海 大 学 ( 2 0 0 2 3 . 2 7 3 の  P . 1 2 5 2 , N 0 2 9 a ・ V ・ 2
新 村 健 、 ニ , 水 関 博 志 , c h i r a n j i b M a j u m d e r , J Π 添 良 幸
6 7 4 . シ ク ロ デ キ ス ト リ ン で わ 越 賢 し た ポ リ チ オ フ ェ ン 分 子 糾 線 の 構 造 ど 直 子 状 態
第 4 9 回  j 心 用 物 理 学 関 係 速 合 講 演 会 講 演 予 稿 集
東海大学(2002327-3の P.1253, NO.29a、V、3




八木陽j介, Kumarvijay, TinaMarie Briere, Marcelsluiter,西松毅,川添良幸




















6 別 . 分 子 デ バ イ ス 用 シ ク ロ デ キ ス ト リ
の 備 造 ど 電 子 状 態
金 属 材 牛 リ 研 究 所 第  1 0 3  山 1 誥 演 会 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 2 . 5 2 3 - 2 4 ) P . 1 8
佐 脳 4 1 専 之 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r < .  F a r 可 i a n , 水 関 博 志 , 川 添 良 ¥
川 村 博 昭 , V . K u m a r , 薪 河 金 , 川 添 良 幸
6 貌 . 第 一 ・ 原 理 計 算 を 用 い た フ ラ ー レ ン を 含 む 分 子 太 陽 電 池 の 研 究
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 3  回 訓 演 会 春 季 講 演 会 ( 2 0 0 2 . 5 , 2 3 - 2 4 ) P 3 9
五 一 一 嵐 伸 昭 , 水 獣 汁 寺 志 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l " d 例 ,  A m 廿 A .  F a 皿 j i a " , 川 添 良 〒
ン ー ポ リ チ オ フ ェ ン 包 摂 化 合 物 分 . 角 屯 縁 被 覆 導 線
6 8 3 . ス ズ ク ラ ス タ ー 正 イ オ ン の 低 エ ネ ル ギ ー 伽 輩 掘 実 験 と 計 卯 の 比 較
超 役 黙 立 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会
第 2 回 っ く ぱ 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 介 同 シ ン ポ ジ ウ ム 諸 演 丁 4 局 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P 3 3
多 井 豊 , 村 士 部 屯 一 , C . M a j u m d 引 , V . K u m a r , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
6 8 4 . 第 一 j 京 理 計 算 に よ る フ ラ ー レ ン を 含 む 超 分 子 太 陽 " 轡 也 の 評 価
超 微 粒 イ と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 同 研 究 会
第 2 回 っ く ぱ 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 合 同 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 予 相 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P 3 9
水 関 博 志 , 五 十 嵐 イ [ 川 1 1 イ ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r 鉚 a n ,  J Π 添 良 ¥
6 8 5 . p l e d i c t i o n  o f t 1 1 e  T h i n n e s l s i 0 2  N a n o  x v i r e  b y  F l r s t ・ p h n c i p l e s
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会
第 2 回 っ く ぱ 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 合 伺 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 予 稿 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 5 7
Q .  s u n ,  Q . 圦 l a n g  a n d  Y .  K a w a 2 0 e




T. M. Briere, M. H. F. S111iter, V. Kumar and Y. Kawazoe





















691.Firsl・principles study ofthe Endohedral Boron Nitride La@B36N36 MetaⅡofUⅡerence
4 4 7
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会
第 2 回 っ く ぱ 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 介 1 司 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 Υ 4 局 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 7 4
Q . 、 入 l a n g  a n d  Y .  K a W 紅 o e
6 9 2 . 3 d 遷 移 金 属 を ド ー プ し た 単 . 屑 力 ー ボ ン ナ ノ チ ュ ー ブ の 構 造 と 物 性
超 役 辧 立 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 同 研 究 会
第 2 回 っ く ぱ 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 合 同 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 予 稿 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 7 8
ハ オ 蔀 易 介 ,  v i i a y  K u m a r ,  T i n a  M .  B r i a ' e ,  j 1 1 添 良 幸
6 9 3 . 分 子 デ バ イ ス 用 シ ク ロ デ キ ス ト リ ン ー ポ リ チ オ フ ェ ン 分 子 被 毅 導 線 の 構 道 ど 「 自 子 状 態
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会
第 2 回 っ く ば 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 合 同 シ ン ポ ジ ウ ム  i 苗 演 予 キ 局 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P フ 9
佐 1 黍 榑 之 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d 御 ,  A m i r A .  F a r a j i a n , / K 関 博 志 ,  J ル 添 良 ¥
6 9 4 . P N X 分 子 に よ る 分 子 整 流 器 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会
第 2 同 っ く ぱ 地 区 合 同 フ ォ ー ラ ム 介 1 司 シ ン ポ ジ ウ ム 附 演 予 1 局 集
筑 波 大 9 Ξ ( 2 0 侃 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 8 0
新 村 健 二 , 水 段 Ⅱ 専 志 ,  c h i r a n j i b  M 勾 Ⅲ 1 村 e r , 川 添 良 幸
6 9 5 . N i 6 ク ラ ス タ ー の 反 応 過 程 の 第 一 原 理 分 子 動 力 学 計 算
物 質 設 計 と 反 応 制 御 の 分 子 物 理 化 学 第 5 回 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
京 都 大 学 化 学 ● f 究 所 ( 2 0 0 1 . 6 2 1 - 2 3 )
志 賀 圭 ・ 郎 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
6 9 6 . 令 唯 子 混 介 基 底 法 : 第 一 原 翅 括 卜 御 の 新 し い ブ ラ ッ ト ホ ー ム










水関博志,五十局卸細召, Rodion v. Belosludov, AmirA. Fa捻上知,川添良幸
699. prediC110n oftl〕e Thinnest si02 Nano 、¥ire by First、principles
超微粒子とクラスター懇談会第6回研究会訓演予1高集
筑波大学(2002.5.15-17) P.57, NO.17a、フ
Q. sun, Q. wangand Y. Kawazoe
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700.Geomct訂es and Magnetic prope丘ies ofManoanese clusters
超微粒子'とクラスター懇談会第6回研究会附筱予稿集
筑波大学(2002.5.15-17) P.63, NO.17P、12
T. M. Bliere, M. H. F. sluiter, V. Kumar and Y. Kawazoe







筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 7 1 ,  N O . P S ・ 5
川 村 1 導 昭  V . K u m a r , 孫 強 , 川 添 良 幸
7 0 3 . N i ク ラ ス タ ー の 気 相 成 長 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 1 回 研 究 会 諧 演 子 ξ 局 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P フ 2 , N O P S ・ 6
木 郷 研 太 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
7 0 4 . 第 一 J 京 卵 創 算 に よ る A U ( Ⅱ D  表 面 へ の チ オ ブ エ ン 分 子 吸 着 の 飢 明
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会 講 演 予 稲 集
幻 答 皮 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 7 3 , N O P S ・ フ
C N m n j 山 M a j u m d e r , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
7 0 5 . F i r s t _ p r i n c i p l e s  s t u d y  o f t h e  E n d o h e d r a l B 0 1 0 n  N i t r i d e  L a @ B 3 6 N 3 6  M e t a Ⅱ o f U 1 1 e r e n c e
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会  i 満 演 丁 市 ● 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 7 4 ,  N O . P S ・ 8
Q . 、 N a n g  a n d  Y .  K a w a z o e
遷 移 金 属 を ド ー プ し た 単 層 力 ー ボ ン ナ ノ チ コ 、 ー ブ の 枇 造 と 物 性
7 0 6 . 3 d
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 晃 薪 炎 会 第 6 回 研 究 会 訓 演 f 4 局 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P . 7 8 ,  N O . P S ・ 1 2
八 木 陽 介 ,  v i j a y K u m a r ,  T i n a  M .  B r i e r e , 川 添 良 、 Ξ
7 0 7 . づ ) 子 デ バ イ ス 用 シ ク ロ デ キ ス ト リ ン ー ポ リ チ オ フ ェ ン 分 子 被 覆 導 線 の 枇 旭 ど 屯 子 ' 状 態
超 微 粒 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会 講 演 予 1 局 集
筑 波 大 学 ( 2 0 0 2 . 5 , 1 5 - 1 7 )  P . 7 9 , N O P S ・ B
イ 胸 藤 博 之 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r a j i a n , 水 1 ' Ⅱ 専 心 ,  J 叶 添 良 一
7 0 8 . P N X 分 イ ・ に よ る 分 子 整 流 器 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン 研 究
超 役 刈 立 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 第 6 回 研 究 会 講 演 f 稿 集
筑波大学(2002.5.15-17) P.80, NOPS、14
新村健二,水関1専志, chiranjib Majumder,川添良幸
709.ceslum Encapsulalion inside single・xva11ed carbon Nan0山bes by plasma-10n 11Tadiation
第23回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム誥演要旨集
1公島(2002.フ.17-19) P25, NO.1-17
G.・H. jeong, A. A. Farajian, T. Hirata, R. Halakeyama, T. YaguC11i, K. Tohji,
K. Motomlyaand Y. Kawazoc
710.T11eorelical study on carborane・FUⅡercne Hybrid Materials forNLO Devices
第23回フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム講演要旨集
松島(2002.フ.17-19) P.80, NO.1P、14









A. A. FaraJ]an, G.-H. Jeono, P. ordejou, H. Mizuseki, T. Hirata and Y. KaWをιZoe




714. S加Ctural Transfonηations in single xvaⅡ Carbon Nanotubes upon Bundle Formation
4 5 1
第 2 3 回 フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム  i 諭 寅 要 旨 集
松 島 ( 2 0 0 2 . フ . 1 7 - 1 9 )  P . 1 5 9 ,  N O . 2 P ・ 9 2
V i i a y  K 1 1 m a r ,  M a r c e l  H .  F .  s l u i t e r  a n d  Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e
7 1 5 .  c o m p u t a t i o n a l  c o m b i n a t o r l a l  M a t e r l a l s  s c i e n c e  t o  p r e d i c t N a n o S 1 川 C t u r e d  D e v i c e s
I n t e m a l i o n a l 、 N o r k s h o p  o n  c l u s t e r  s c i e n c e  & N a n o t e d m 0 1 0 g y
N a n j i n g ,  c h i n a  ( 2 0 0 2 . 5 2 2 - 2 4 )
Y o s h l y u k i  K a w a z o e
7 1 6 . M o l e c u l a r  E l e c t r o n l c s
" 1 垢 箔 態 物 理 お よ び 学 際 学 科 ・ " 学 豺 す シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 概 要 集
南 京 大 学 物 鄭 系 , 固 体 ミ ク ロ 構 造 体 物 理 国 家 重 点 実 験 室
南 京 , 中 臣 1  ( 2 0 0 2 . 5 2 2 - 2 4 )  P P . フ - 8
Y o s h i y u k i K a w a z o e
7 1 7 . F i r s t - p d n c i p l e s  c a l c u l a t i o n  a n d  p h e n o m e n 0 1 0 g i c a l  M o d e l m g  o n  H y d r o g e n  s o l u b i l i t y  m
M a g 1 1 e l i c  M e t a l s
・ 胎 箔 態 物 理 お よ び 学 際 学 科 ・ " 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 概 要 集
南 京 大 学 物 理 系 , 冏 体 ミ ク ロ 構 造 体 物 理 国 家 重 点 実 験 室
南 京 , 中 国 ( 2 0 侃 . 5 . 2 2 - 2 4 ) P . 1 0
. 1 i n 、 z h i Y U ,  Q i a n  w a n g ,  Q i a n g  s u n  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o c
7 1 8 . ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー に よ る 新 材 料 ・ 新 物 質 ・ 新 楽 材 予 言
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 4  回 講 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 0 2 . 1 1 . 1 4 - 1 5 )
川 添 良 幸
7 1 9 . 鉄 族 原 子 を ド ー プ L た 甘 町 西 力 ー ボ ン ナ ノ チ ュ ー ブ の 構 造 と 物 性
釡 属 オ オ 料 哘 升 究 所 第  1 0 4  回 i M 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 0 2 . Ⅱ . 1 4 - 1 5 ) P . 1 2





721. Reali2ation ofsingle MoleC111ar Enamel 、vires for Electronic Deviccs
金属材料靭究所第 104匝1部躍ミ会秋季講演会(2002.H.14-15)P.14
Rodion v. Belosludov, Hiroyuki sato, AmirA. Far可ian, Hiroshi Mizuseki,
Kyoko lchinosekiandYoshiyukiKawazoe
722. E仟ecls ofGold contacts on Transpon through Benzene Molecule
金属材料研究所第 104 同講演会秋季諧演会(2002.11.14-15)P.15
A. A, farajian, R. V. Belosludov, H. MiZ11Seki and Y. Kawazoe
723.Marangoni conveclion E仟ectin the LicaAIF6 Crystal Growth by the czoC1Ⅱalskl Tedlni 11e
釡属材料研究所第 104 回計ι演会秋季詠難ミ会(2002.U.14-15)P.16
Zh01唱 Zeng, Hiroshi Mizuseki, Jingqiu chen, Hiroki sato,
Klyoshi shlmalnura, Touetsu shishido, Tsuguo Fukuda and Yoshiyuki Kawazoe
452
724.Applicatlon ofTOMB010 HydrocarbonS 血 Zeoliles
令属材料研究所第 1041田部路丘会秋季i付演会(20侃.Π.14-15)P.17
M. H. F. sluiter, H. Adachi, T. Kanno and Y. KaW11ZOC
725.S1ΠIcture, stabⅡiり,, and origin ofBi Dimer Linear chains on si(0OD surf五Ces
金属材料,研究所第 1041"語'演会秋季講演会(2002.Ⅱ.14-15)P.18





一 関 京 子 , 千 川 旧 繁 男 , 三 浦 重 毛 , 佐 藤 和 弘 , イ 川 挺 敏 h , 野 手 話 之 介 , 五 十 嵐 イ 州 凡
鬼 頭 宣 行 , 袖 休 喬 英 明 , 加 賀 屋 直 基 , 豊 岡 雅 人 , 斎 膝 篤 司 , 安 達 斉 , 川 添 良 一
7 2 7 . M e t a l  E l w a p S 1 1 1 a l i o n  l b r  N o v e l  N a l w S 1 川 C l u r e s :  T h e  p r e d i c t i o n  o f  t h e  s i l i c o n  F U 1 1 e r e n e  a n
O l h e r  s t r u c t u r e s  b y  c o l n p u t e r  E x p c r l m e n t s
第  1 1 回 口 本 金 属 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 2 0 0 2 . 1 1 . B ) P . 1 0
V i j a y  K u m a r a n d Y .  K a w a z o e
7 2 8 . 第 ・ ・ 原 N 話 卜 算 に よ る 分 子 デ バ イ ス 設 計
第  1 1 旦 1 日 本 金 屈 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 2 0 0 2 . Ⅱ . B ) P . 1 1
水 関 1 当 志 ,  c h i r a n j i b  M a j u m d e r , 佐 肱 博 之 , 新 村 健 三 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d 例 ,
A m i r  F a r a j i a n , J i a n 、 T a o  w a n g ,  H a o  c h e 1 1 , ナ Ⅱ 1 烝 良 ヨ '
7 2 9 .  M e t a l  D o p e d  N a n o l u b e s  o f s i l i c o n
第  1 回 日 本 金 属 学 会 束 北 支 部 大 会 ( 2 0 0 2 . Ⅱ . B ) P 2 4
A .  K .  s i n g h ,  V .  K u m a r ,  T . M .  B r l e r c  a n d  Y .  K a w a z o e
7 3 0 ' D e v e l o p m e n t  o f T O M B O ,  a n  A Ⅱ 、 e l e c t r o n  F U Ⅱ ・ p o t C 1 Ⅷ a l  E l e c t r o n i c  s t r u C 加 r e  M e t h o d
第  1  同  U 本 金 屈 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 2 0 0 2 . 1 1 . B ) P . 2 5
M .  H .  F .  s l u i l e r ,  H .  A d a c h i ,  T .  K a n n n o  a n d  Y .  K a w t ι Z o e
7 3 1 . 増 訂 巷 陛 局 分 子 ポ リ チ オ フ ェ ン の シ ク ロ テ キ ス ト リ ン に よ る 絶 縁 被 穫 及 び 土 属 ● 極 接 日
に よ る 影 粋 に つ い て の 皿 楡 研 究
第  1 回 日 本 金 屈 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 2 0 0 2 . H . B ) P 2 6
佐 藤 博 之 ,  R o d i o n v .  B e l o s l u d o v , A m i r A . F a 向 i 即 , 水 段 計 専 志 , 川 添 良 ' 診
7 3 2 . 第 ・ J 京 理 計 算 に よ る ド ナ ー ・ ス ペ ー サ ー
発 現 メ カ ニ ズ ム 解 明
第  1 1 田 口 本 金 属 学 会 東 北 支 部 大 会 ( 2 0 0 2 . Ⅱ . B ) P . 2 7
新 村 健 二 , 水 関 博 志 , c h i 皿 可 山 M a j u m d a , 川 添 良 毛






Jian・Tao 、va1唱, Hh'oshi Mizuseki, Yoshiyuki Kawazoe, Tomihiro Hashi2Ⅱme.











738. structure, stabilily. and oHgin ofBi Dimcr Linear chains on si(0OD SU寸hces
Dr. Rohrer'SJSPS Award workhoP Ⅱ
Tolwku universiw (2002.H.11-12) P.16, NO.11-2
J.・T, V¥1ang,11. MizuseM, Y. Ka、vazoe, E. G. wang and D.、S. wang
739.The01、etical sludy ofMolecular Enamel 、virc Based on polythiophene・cydodextrins lnclusion
Complex
KJF2002 (Korca・Japan Joint Forum 2002)
4 5 5
O r g a n i c  M a l e r i a l s  f o r  E l e c t r o n l c s  a n d  p h o t o n l c s
T o h o k u 、 G a k u i n  A l u m n i A s s o c i a t i o n  H a Ⅱ ,  s e n d a i ( 2 0 0 2 . 1 0 2 2 - 2 4 ) N O . 0 - 1 6
H i r o y u k i  s a t o ,  R o d i o n  v .  B e l o s } u d o v ,  A m l r  A .  F a r a ] 1 a n ,  H i r o s h i M i 2 U s e k i  a n d
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
7 4 0 . T h e o r e t i c a l  s t u d y  o f a  D o n o r 、 s p a c e r 、 A c c e p t o r  s t r u c t u r e  f o r  a  s l a b l e  M o l e c u l a r  R e c t i t l e r
K J F 2 0 0 2  ( K o r e a 、 J a p a n  j o i n t  F o r u m  2 0 0 2 )
O r g a n i c  M a t e r i a l s  f o r  E l e c t r o m c s  a n d  p l w t o n l c s
T o h o k u 、 G a k u i n  A l u m n i  A s s o c i a t i o n  H a 1 1 ,  s e n d a i ( 2 0 0 2 . 1 0 2 2 - 2 4 ) N O . p b ・ 2
H i r o s h i M i z u s e k i ,  K a 小  N i i m u r a ,  c h i r a n 」 1 b  M a j u m d c r a n d  Y o s h ! y u k i K a w a z o e
7 4 1 . B i 、 i n d u c c d  L i n e  s t r u c t u r e s  o n  s i ( 0 O D  s u r f a c e s
A s i a - p a c i { i c  s u r f a c e  &  1 n t e r f a c e  A n a l y s i s  c o n f e r e n c e
T h e  u n i v c r s i w  o f T o k y o  ( 2 0 0 2 . 1 0 . 1 4 )  P . 別 ,  N O . P ・ 1 1
J i a n 、 T a o  x v a n g ,  H i r o s h i  M i z u s e k l ,  Y o s h l y u k i  K a w a z o e ,  T o m i h l r o  H a s h i z u l M ,
M a s a m i c h i N a i t o h ,  E n ・ G e  w a n g  a n d  D i n g ・ s h e 1 唱  W a 1 壌
7 4 2 . シ ク ロ デ キ ス ト リ ン で 被 穆 L た ポ リ チ オ フ ェ ン 分 子 知 保 喫 の 楢 造 ど 心 千 状 輯 Ⅱ
第 6 3 回 応 用 物 理 学 会 学 キ 折 誠 演 会 諧 演 予 1 倦 集
新 潟 大 学 ( 2 0 0 2 . 9 2 4 - 2 7 )  P . 1 1 0 6 ,  N 0 2 6 P ・ Z F ・ 5
佐 膨 蹴 専 之 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d 例 ,  A m i r  F a 松 j i a n , 水 関 博 志 , 川 添 良 〒
7 4 3ド ナ ー . ス ペ ー サ ー . ア ク セ プ タ ー 構 造 を も っ 分 子 に よ る 分 ・ f 整 流 器 の 理 論 的 苦 察
第 6 3  回  j ' 胴 物 凹 1 学 会 学 1 ホ 耐 軒 貞 会 講 演 予 福 集
新 潟 大 学 ( 2 0 0 2 . 9 2 4 - 2 7 )  P . 1 1 0 6 , N 0 2 6 P ・ z f ・ 6
新 村 健 二 , 水 関 博 志 , C N r a 川 i b M a j u m d e r , 川 添 良 幸
7 叫 . B a U 印 e 、 1 , 4 、 d Ⅱ h i o l a t e の 導 惜 特 性 計 算 : 金 出 榔 接 続 の 効 果
第 6 3 1 川 応 Π W 那 里 子 会 学 ネ 椛 湖 寅 会 講 演 予 稿 集





Rodion v. Belosludov, AmirA. Farajian,Jian、Tao wang, Hao chen, jⅡ添良幸









佐際1専之, Rodion v. Belosludov,AmirA. Farajian,水関1専志川添良」を
456




H11、oyⅡki sato, Rodion v. BeloS111dov, AmirA. Fa松jian, Hiroshi MiZ11Sekj and
YoshiyukiKawazoe
749.cluster Assembled Nanowire superlauices ofGaAs and Gap
第14回日本MRS学術シンポジウム
4UK]二業大学(20促.1220-2DNO.PPA、H、552
Hiroaki Kawamura, vijay Kumar, Abhishek Kumar singh andYoshiyukiKawazoe
4 5 7
7 5 0 . Q u a n l u m  M o n t e  c a r l o  s i m u l a l i o n s  o f s m a Ⅱ  S y s t c m s
第  1 4 1 司 目 本 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
東 京 〔 業 大 学 ( 2 0 呪 . 1 2 2 0 - 2 D N O . P P A ・ H ・ 5 6 5
K e n t a H o n g o  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o c
7 5 1 . T 1 1 e o r c t i c a l  s t u d y  o f a  D o n o r 、 s p a c e r ・ A c c e p l o r  s t r u c n l r e  f o r  a  s t a b l e  M o l e c u l a r  R e c l i f i e r
第 1 4 河 日 木 M R S 学 術 シ ン ポ ジ ウ ム
東 京 1 工 業 大 学 ( 2 0 0 2 . 1 2 2 0 - 2 D  N O . P P A ・ H 4 9 2
K a l j i N i i m u r a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  c h l r a n 」 1 b  M a J u m d e r  a n d  Y O S 1 1 1 y u k i  K a w a z o e
7 5 2 . 凍 結 乾 燥 法 に よ り 回 収 し た セ メ ン ト の 強 度 特 性
第 5 6 回 セ メ ン ト 技 術 大 会 講 演 要 旨 集  2 0 0 2
東 京 ( 2 0 0 2 . 5 . 1 5 - 1 7 )  P P 3 7 0 - 3 7 1
桜 田 良 治 樋 1 _ 1 正 典 , 丸 H 1 久 一 , 川 添 良 幸
7 5 3 . T h e  p o l a r o n  i n  a  o n e  D i m e n s i o n a l  C 6 0  c l y s t a l
第 2 4 回 フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム  i 荷 演 要 旨 集
岡 崎 ( 2 0 0 3 . 1 . 8 - 1 0 )  P . 1 1 5 ,  N 0 9 4 ( P )
V .  R .  B e l o s l u d o v ,  T .  M . 1 n e r b a e v ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  J .  K u d o h  a n d  Y .  K a w a z o e
7 5 4 . 第 一 原 理 計 算 に よ る 分 子 デ バ イ ス 設 計
第 2 越 多 元 物 質 科 学 才 汎 究 所 研 究 発 表 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 3 . 1 . 1 5 )  P 、 6 ,  N O . A 6
水 関 博 志  C h i r a n j 山 M a j u m d e r , 佐 藤 博 之 , 新 村 健 二 , 楽 " 也 良 ヌ ' ,
R o d i o n  v 、  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F a r a j i a " , J i a n ・ T a 0  圦 1 帥 g ,  H a o  c h e n , 川 添 良 、 Ξ
7 5 5 . 分 子 デ バ イ ス 用 被 覆 導 線 の 安 定 構 造 と 電 子 状 態
ハ イ パ フ ォ ー マ ン ス コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ と 計 算 科 学 シ ン ポ ジ ウ ム
H P C S 2 0 0 3  論 文 集
東京(2003.120-2D IPSJ symposium series v01.2003, NO.4, PP.117-120





757.Large scale computer simⅡlation APP11ed to prediclNanostructured Materials
Abstructs ofHMS 2003 (The lstlntemational symposium on
"Future・oriented lnterdisciplinary Matenals science")
丁Sukuba (2003.2283.1) PP.43-4
YoshiyukiKawazoe
758.Hund'S Rule in Large Melal clustcrs: An ab inilio study ofcu and Ag clusters
金属才オ料研究所第 105 回講演会春期諧演会(20仍.529-3のP.16













全 属 材 半 斗 研 究 所 第  1 0 5 1 回 講 演 会 春 期 詳 芹 貞 会 ( 2 0 0 3 . 5 . 2 9 - 3 の  P . 4 7
五 十 域 U 由 昭 一 関 京 ・ 子 , 野 手 竜 之 介 , 伊 藤 敏 行 , 兇 頭 宣 行 , 吉 田 正 俊 , 藤 1 」 ・ ! 浩 三 ,
川 添 良 平
7 6 2 , ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー 結 合 と 超 大 規 模 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ
ジ ー 研 究 ネ ッ ト ワ ー ク ー パ ラ メ ー タ サ ー ベ イ 実 証 戈 験 一
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 5  戸 1 講 演 会 春 期 誥 演 会 ( 2 0 0 3 . 5 2 9 3 の P . 4 8
・ 関 京 子 , 三 浦 重 幸 , 商 橋 英 明 , 豊 岡 雅 人 , 安 達 斉 , 遠 朋 鄭 慎 一 , v u a y K Ⅲ M r ,
川 添 良 幸
7 6 3 . 医 療 1 心 用 を 日 指 し た ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 研 究 戦 略
ナ ノ 学 会 創 立 大 会 講 演 予 稿 集
神 戸 大 学 ( 2 0 0 3 . 5 2 9 - 3 D  特 男 1 」 i 苗 演 ・ 1 , 即 2 5 - 2 8
大 内 憲 明 、 武 田 元 博 , 川 添 良 幸 , 佐 竹 正 延 , 粕 谷 厚 牛
7 6 4 . T h e  A s i a n  c o n s o d i u m  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r l a l s  s c i e n c e
ナ ノ 学 会 創 立 大 会 講 演 予 稿 集
神 戸 大 学 ( 2 0 0 3 . 5 . 2 9 - 3 D  シ ン ポ ジ ウ ム  2 - 2 ,  P P . 4 7 - 5 0
Y o s h i y u M  K a w a z o e ,  G .  P .  D a s ,  B i n g ・ L i n  G u  a n d  v u a y  K u m a r
7 6 5 . 微 小 ロ ジ ウ ム ク ラ ス タ ー の 原 子 枇 造 と 磁 性
ナ ノ 学 会 創 立 大 会 講 演 予 稿 集
神 戸 大 学 ( 2 0 田 . 5 2 9 3 D  P . H O , N O . p a Ⅱ ・ 2
裴 栄 造 , 長 内 弘 喜 , v i i a y K u m a r , 川 1 丞 良 幸
7 6 6 . A b s o l u l c  G I P Q u a s i p a r t i c l e  E n e r g i e s  o f s m a Ⅱ  S i l i c o n  c l u s t e r s
ナ ノ 学 会 創 立 大 会 講 演 予 稿 集
神 戸 大 学 ( 2 0 0 3 . 5 . 2 9 3 1 )  P . 1 1 1 , N O .  p a Ⅱ 3
イ リ 十 聡 , 大 野 か お る , v i j a y K u m a ↑ , 川 添 良 幸
767. End01]edral silicon FU11erenes
ナノ学会創立大会講演予稿集




神戸大学(2003.5.29-31) P.115, NO. paⅡ、フ
本郷研太,川添良幸
769. Hetero・peapod with Magic silicon clus[ers
ナノ学会創立大会誥演予稿集
神戸大学(2003.5293D P.151, NO. PPI-12
Q. sun, Q,、Nang, P.Jena and Y. Kawazoe
フ70.Mn・Doped Ge11naniumNanotubes
ナノ学会創立大会諧演予稿集
神戸大学(20仍.5.293D P.155, NO. PPI-16









水関博志,五・1・信U劇沼,謀"也良幸, R. V. Belosludw,<. A. Fa鳳jia". H. che",
川添良幸
4 6 1
7 乃 . T r r A ホ 1 i 品 の 電 子 状 態 と 反 身 、 厘 郭 ス ペ ク ト ル 計 真
ナ 1 孕 会 創 立 大 会 講 演 予 稿 集
神 戸 人 学 ( 2 0 0 3 . 5 2 9 3 D  P . 1 9 8 ,  N O .  P P 1 1 - 2 4
古 谷 未 央 , 大 野 , か お る , 川 添 良 幸 , 武 田 汁
フ 7 4 . A t 。 m i c  a n d  E l e c t r o n i c  s t T u c t u r e s  o f  c r y s l a l s  o f  A m l ・ c h a l r  a n d  z i g ・ z a g  s i n g l e  X 刃 a Ⅱ  C a r b o n
N a n o l u b e s  u n d e r  H y d r o s t a l i c  n ' e s S 1 1 r e
第 2 5 回 フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 記 念 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 白 集
淡 路 ( 2 0 田 . 7 2 3 - 2 5 )  P . 1 2 , N O . 1 - 1
V i j a y  K U 1 η a r ,  M a T C C I  H . F .  s l u l t e r  a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
フ 7 5 . s i m p l e  M o d e l f b r  s t r Ⅱ C t u r a l  T r a n s f b m ] a t i o n  o f  s i n g l e  圦 l a Ⅱ  C a r b o n  N a n o t u b e  c r y s t a l s  u n d e r
P r e s s u r e
第 2 5 同 フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 記 念 シ ン ポ ジ ウ ム  i 荷 演 要 旨 集
淡 1 各 ( 2 0 鴨 . 7 2 3 - 2 5 )  P . 1 4 ,  N O . 1 - 3
M a r c e l H . F .  s l u i t e r ,  V り a y  K u m a r a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
フ 7 6 . E l c c t r o n i c  T r a n s p o r t  p r o p e r t i e s  o f a  M e t a l ・ s a η I c o n d u c t o r  c a r b o n  N a n o l u b e  H e t e r o j u n c { 1 0 n
第 2 5 1 田 フ ラ ー レ ン . ナ ノ チ ュ ー ブ 記 念 シ ン ポ ジ ウ ム 部 蹄 司 要 旨 集
淡 1 各 ( 2 0 仍 . 7 2 3 - 2 5 )  P . 1 6 ,  N O . 1 - 5
A m i r  A .  F a r a j i a n ,  H i r o s h i  M i z u s e k i  a n d  Y o s h i y 1 1 k i  K a w a z o e
フ フ フ . N a n o t u b e s  c h a r a c t e r  i n  p e r s i s t a Ⅱ  C u r r e 川
第 2 5 1 回 フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 記 念 シ ン ポ ジ ウ ム 講 演 要 旨 集
淡 路 ( 2 0 0 3 7 2 3 - 2 5 )  P 2 0 , N O . 1 - 9
K .  s a s a k i ,  A .  F a r a j i a n ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a W を I z o e
フ 7 8 . E n e r g e t i c s  a 1 1 d  E l e c t r o n i c  s t N c t u r e s  o f o r g a n l c s / c a r b o n  N a n o t u b e  c o m p o l m d s
第 2 5 山 1  フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 記 念 シ ン ポ ジ ウ ム 諧 演 要 旨 集
淡路(2003723-25)P.53,N03-42
Rodion v. Belosludov, Amir A. Farajian, Hiroshi Mizuseki,
Vladimir R. Belosludov, Yoshihilo lwasa and YoshiyukiKawazoc




780. screening ofExtemal Localized charged perturbations in carbonNanotubes
第25回フラーレン・ナノチューブ記念シンポジウム講演要旨集
淡路(2003.723-25) P.109, NO.1P45
AmirA. Far勾ian, Ken・ichi sasaki, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
7別.Theoretical study ofMolecular Enamel 、vire: Geometric struclure and Elech・onic lranspor[
第25回フラーレン・ナノチューブ記念シンポジウム諧演要旨集
淡路(20山.723-25) P.n2, NO.1P、58
Rodion v. Belosludov, AmirA. Farajian, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
462
782. Realization ofprediction ofMaterials properties by豆h/"ih'o comPⅡter simulation
Proceedings ofthe 3rd Tohoku univ.・KAIST/K、JIS丁 Joint workshop
Tohoku univ., sendai(2003.730-8.D
BU11. Mata. sci.,26[U PP.B・17
Yoshiyuki Kawazoe
783. Molecular Enamel、vires Based on polythiophene・cyxlodexldns lnclusion compleX 1Ⅱ
第64回応用物理学会学術講演会講演予稿集
福岡大学(2003.830-92) P.1146, NO.ゆ、S、3
Rodion v. Belosludov, Amir A. Far可ian, Hiroshi Mi2Useki and Yoshiyuki Kawazoe
4 6 3
7 8 4 . a h _ i " 加 O  s t u d y  o f c s  l n s C 1 1 i o n  a n d  A d s o r p t i o n  m  c a p p e d ・ n a n 0 山 b e s  f o r  F i e l d  E m l s s i o n
第 6 4 回 応 用 物 郡 学 会 学 術 誥 演 会 附 演 予 稿 集
1 副 嗣 大 学 ( 2 0 0 3 . 8 3 0 - 9 2 )  P . 1 2 0 4 ,  N O . 1 a ・ Y L ・ 1
K h a z a e i M o h a m m a d ,  F a r 可 i a n  A m i r ,  M i z u s e k i  H i r o s h i a n d  K a w a z o e  Y o s h i y u k i
7 8 5 . 余 研 デ ー タ ベ ー ス  K I N D
第 2 6 回 材 料 , 苛 習 会 : 各 征 材 料 デ ー タ ベ ー ス と C A E 利 用 技 術 の 新 展 開
立 命 館 大 学 ( 2 0 0 3 9 , 1 8 - 1 9 )  P P . 5 2 - 5 6
川 添 良 ● , 余 京 智 , 竹 内 章 , 伊 藤 敏 行 , 和 田 繁 男
7 8 6 . 第 一 ・ 原 理 計 算 に よ る  F e 、  M 0  を ド ー プ し た S , T i 0 3 の 磁 性 の i 平 価
日 本 物 理 学 会  2 0 0 3 午 秋 雫 大 会 講 演 概 要 集
岡 山 大 学 ( 2 0 0 3 9 . 2 0 - 2 3 ) 第  5 8  巻 第 2  号 第 4 分 冊 P . 5 7 9 , N O . 2 1 a T H ・ B
北 木 」 周 平 , 西 松 毅 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
7 幻 . 分 子 十 易 清 晶 T r r A の 電 子 状 態 と 反 射 ス ペ ク ト ル
日 本 物 理 学 会  2 0 田 午 秋 季 大 会 講 演 概 要 集
岡 山 大 学 ( 2 0 仍 9 2 0 - 2 3 ) 第 5 8  巻 第 2 号 第 4 分 冊 P フ 5 7 , N 0 2 3 a x E ・ 9
古 谷 米 央 , 大 野 か お る , 川 添 良 平 , 武 W
7 器 . 永 久 電 流 に 見 え る ナ ノ チ ュ ー ブ の 牛 " 朱 性
日 本 物 理 学 会  2 0 0 3 午 秋 季 大 会 誥 演 概 要 集
岡 1 1 1 大 学 ( 2 0 鴨 . 9 2 0 - 2 3 ) 第  5 8  巻 第 2  号 第 4 分 冊  P . 7 5 9 , N 0 2 3 a x F ・ 2
佐 々 木 健 一 , 川 添 良 斗 1
7 8 9 . 金 属 原 ・ 子 内 包 シ リ コ ン ・ ク ラ ス タ ー の G W ? 倒 立 子 エ ネ ノ レ ギ ー 計 算
日 本 勅 ル 壁 孚 会  2 0 0 3 午 秋 季 大 会 講 演 概 要 集
岡 山 大 学 ( 2 0 0 3 . 9 , 2 0 - 2 3 ) 第  5 8  巻 第 2  号 第 4 分 冊  P . 8 1 5 , N 0 2 2 a Y C ・ 1 2









岡11,1大学(20仍9.20-23)第 58 巻第2 号第4分冊 P.870,N022PXA、4
橋本孝俊,西松毅,水関博志,川添良幸,斉鷹綻孝,池田筵秋
792."h 11?iiio studies ofNanomatcrials
Abstracts ofThe Japan・1ndia seminaron Materials Education and Research
S訂'ategy and New Malerials
PaS所CO Yokohama (2003.10.9-12)
YoshiyukiKawazoe andAmitJain
793.Magnet】c propenies ofTransition MetalDoped NanotU1児S ofGennanium
第B3同秋期大会日本金属学会 i欝貞概要
北海道大学(2003.10.Ⅱ・B)P.127,NO.S5-2











7 9 6 . 第 一 原 理 計 算 に よ る 分 子 テ バ イ ス 設 計
第 B 3 回 秋 期 大 会 日 本 令 属 学 会 訥 演 概 要
北 所 j 道 大 学 ( 2 0 0 3 . 1 0 . H ・ B )  P . 1 2 9 , N O .  S 5 - 6
/ k 関 博 志 ,  R o d i o "  V .  B e l o s l u d o " ,  A m 廿 A .  F 砥 a j i a n ,  H a o  c h a l , 五 十 崖 U 申 " 0 , 川 添 良 , '
7 9 7 . c h a r a c t e r i s t i c  B e h a Y i o r  o f c a r b o n N a n o t u b e s  u n d e r  M a g n e t i c  F i e l d s
A b s t r a c t s  d ' 2 0 0 3  1 n t e r i m  R e p 0 1 1 S  b y  Y O U 1 唱  R e s e a r d l e r s  ( 1 n t e m a t i o n a l
C e n t e r  o f R e s e a r c h  a n d  E d u c a t i o n  f o r  M a t e r i a l s )
T 0 1 1 0 k u  u n i v .  M a t e r i a l s  R e s c a r c h  c a 〕 1 e r ( 2 0 0 3 . 1 0 . 2 7 )  P . 1 4
K e n i d l i  s a s a k i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
7 9 8 . A l k a l i  M e t a l s  A d s o T p l i o n  0 Π  1 1 〕 e  s i ( 1 1 1 ) ・ 7 X 7  S u r f a c e :  F r o m  2 D  G a s  t o  M a g i c  c l u s t e r s
J S P S - T o h o k u  u n i v e r s i w  s e m i n a r - T h e  G r a n d  c h a Ⅱ e n g e s  m  a  p e r v a s l v e
N a n o t e c l ] n 0 1 0 g y -
I M R  L e c t u r e  H a 1 1 ,  T 0 1 1 0 k u  u n i v . ( 2 0 0 3 . 1 0 3 1 )  P . 9
K e _ H u i  w u ,  T .  B r i c r e ,  Y .  F u j i k a w a ,  T .  N a g a o ,  Q .  K .  x u e ,  S .  B .  z h a n g ,  V .  K u m a r ,
Y .  K a w a z o e  a n d  T .  s a k u l a l
7 9 9 . p h a s e  T t a n s i t i o n  a n d  M a g n e t i c  p r o p e d i e s  o f M n ・ d o p e d  G e 如 a n i u m N a n o t Ⅱ b e s
J S P S 、 T 0 1 1 0 k u  u n i v e r s i l y  s e m i n a r - T h c  G r a n d  c h a Ⅱ e n g e s  i n  a  p e r v a s l v e
N a n o l e c h n 0 1 0 g y -
I M R  L e c t u r e  H a 1 1 ,  T o h 0 1 く U  u n i v . ( 2 0 0 3 . 1 0 3 D  P . 2 8
A b 1 1 i s h e k  K .  s i n g h ,  V り a y  K u m a r ,  T i n a  M .  B r i e r e  a 1 1 d  Y o s h i y u k i  K a w a Z Ⅸ }
8 0 0 . ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 化 介 物 R R h 3 B 、 C ' _ 、 ( R = L a , G d , L U , Y , S C , 0 三 X 三 D の 硬 さ に 関 す る 研 究
第 4 8 1 Π 1  人  f 結 品 予 長 兪 会 Π 、 1 府 市 ( 2 0 田 . 1 1 . 4 - 5 )
宍 戸 統 悦 , 柴 金 花 , 岡 田 繁 , 1 膝 邦 男 , 飯 泉 消 賢 , 奥 正 興 , 石 沢 芳 夫 ,
田 中 雅 彦 , 皿 チ 村 明 子 , 菅 原 孝 昌 , 小 原 和 夫 , 大 石 修 治 , 亀 頭 直 樹 , 天 野 忠 昭 ,




水関博志,菊地良幸,五十崖U剖唱, Rodion v. Belosludov, Amir A. FaTajian,





803.Novd Me捻I Doped FUⅡerenelike Nanoclusters

















8 0 7 . M a g n e l i c  l n t e l ' a c l i o n  o f D o u b l e  T r a 1 1 S l t i o n  M e t a 1 1 m p u n t i e s  i n  T i 0 2 ・ R u t i l c
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 6 1 旦 1 誥 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 0 3 . H . 2 7 - 2 8 ) P . 1 9
P .  M U N g a n ,  R .  V .  B e l o s l u d o Y ,  H .  M l z u s e k i ,  T .  N i S 1 1 1 m a t s u ,  M .  K a w a s a k i  a n d  Y
K a 、 v a z o e
8 0 8 . H u n d ' S  R u l e ,  E l e c t r o n i c  s t r u c l u r e s  a n d  G r o w t h  B e h a Ⅵ o r  o f c u  a n d  A g  c l u s t e r s  n ' o m  河 h  l h i l i o
C a l c u l a t i o n s
金 属 材 料 ・ 研 究 所 第  1 0 6  回 i 俳 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 田 . 1 1 . 2 7 - 2 8 ) P 2 0
M a s a h i r o  l t o h ,  v i j a y  K u m a r a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 0 9 . p h a s e  l r a n s i t i o n  a n d  M a 部 e t l c  p r o p e r t l e s  o f M n ・ d o p e d  G e n n a n i u m N a n o t L l b e s
金 底 才 井 斗 研 究 所 第  1 0 6 1 司 講 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 0 3 . H 2 7 - 2 8 ) P . 2 1
A b h i s h e k  K .  s i n g h ,  v u a y K u m 雛 ,  T l n a M .  B r l e r e  a n d Y o s h i y Ⅱ k i  K a w a z o e
8 1 0 . え h 、 1 " i h ' O  S 加 d y  o f c s  l n s e d i o n  a n d  A d s o r p t l o n  m  c a p p e d ・ N a n o t u b e s
金 属 材 料 研 究 所 第  1 0 6 回 i 樟 演 会 秋 季 講 演 会 ( 2 0 0 3 . 1 1 2 7 - 2 8 ) P 2 2
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  A m i r .  A 、  F a r a 」 1 a n ,  H i r o s h i M i 2 U s e k i a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 1 1 . A I ]  o r b i t a l 、 D e p e n d e n t  E X C I 〕 a n g e ・ c o r r e l a t i o n  E n e r g y  F u n c t i o n a l  f o r
S t r o n g l y 、 c o n e l a t e d  E l e c t r o n i c  s y s t e m s  i n  D e n s i w ・ F u n c t i o n a l  T h e o l y
金 届 才 オ 1 斗 研 究 所 第  1 0 6  回 講 演 会 秋 季 i 俳 演 会 ( 2 0 0 3 . " . 2 7 - 2 8 ) P 2 3
H i r o s h i Y a s u h a r a ,  M a s a h i k o  H 礁 U c h i a n d Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 1 2 . " b 、 i " i l i o  S 加 d y  o n  t h e  E l e c t r o n i c  s t l u C 加 r e  o f l c o s a h e d r a 1 丁 i  c l u s t e r s
釡 属 材 牛 斗 研 究 所 第  1 0 6 回 講 演 会 耿 季 詠 井 貞 会 ( 2 0 偶 . Ⅱ . 2 7 - 2 8 ) P 2 4
S h a n 、 Y i n g  w a n g , J i n g 、 z h i Y U ,  c h o n g ・ Y U  圦 l a n g  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
幻 3 . 第 一 原 理 計 算 に よ る 2 次 ヲ 断 泉 形 有 機 D A S T 結 晶 の 設 計 ー カ チ オ ン 超 分 極 * 計 算 に お け
る 基 底 閏 数 系 ・ 電 子 相 関 の 影 響 一
第 5 8 回 応 用 物 理 学 会 東 北 支 部 学 術 講 演 会 講 演 予 稿 集
O f







菊地良幸,水関博志,111十娘U1州召, Rodion v. Belosludov, AmirA. Far勾ian,川添や幸
815.Materlals Dcsign 血rNanolechn010gy by』h inilio computer simulation
Abstracts ofJapan-Taiwan Joint selninarToward F0肺alion ofNe、V NeNork
BeNeen physics and chelnistry on tl〕e Fr0川iels ofMaterial science
National Taiwan univelsiw (2003.12.5-フ) P.1N、29
Yoshiyuki Kawa20e
816.Molecular orbital Analysis ofFrontier orbitals for Molecular Electronics
Abslracts ofJapan-Talwan Joint seminar TOW田d Formation ofNew Network
Between physics and chemislry on the Frontiers ofMaterial science
National Tai、van univelsity (2003.12.5-フ) P.P、11
Hiroshi Mlzuseki, Rodion v. Belosludov, AmirA. Far可ian and Yoshiyuki Kawazoe
468
817.Large scale silnulalions wi111the FUⅡ・potentialAⅡ・EleC廿on Mixed、Basis Melhod TOMBO
Abslracts ofJapan・Taiwan Joint seminarloward Fonnation ofNew NeNork
BeNeen physlcs and chemistry on the Frontiers ofMaterial science
National Taiwan universlty (2003.12.5-フ) P.P、15
M. sluiter, H. Adachi, A. Jain and Y. Ka、vazoe
818.saldy ofstnlC加re and Bonding in Mgo clusters using AⅡ EleclTon Mixed Basis Approach
Abstracts ofJapan-Taiwan Joint seminar Toward Fom]ation ofNewNeNork
Bet、veen physics arld chemlstry on lhe Fronlicl's ofMatcrial scicnce
National Taiwan unNe認iり,(2003.12.5-フ) P.P、16
4 6 9
8 1 9 . s t u d y  o f s l r u c t L l r e  a n d  B o n d i n g  o f s m a Ⅱ  M g o  c l u s t e r s  n o m  A b  血 血 O  c a l c u l a t i o n s
A b s t r a c t s  o f l n d o 、 J a p a n  w o r k s h o p  o n  A d v a n c e d  M o l e c u l a r  E l e c t r o m c s  a 1 1 d  B i o n l c s
G r a d u a t e  s c h o 0 1 0 f u f ヒ  S c l e n c e  a n d  s y s t c m s  E n g i n e e r i n g  K y u s y u
I n s t i t u t e  o f T e c l m 0 1 0 g y ,  K i 捻 k y u S 1 川 ( 2 0 田 . 1 2 . 1 1 - 1 3 )  P P . 4 5 - 4 6
A m i u a i n ,  V り a y  K u m a r a n d  Y o s h i y Ⅱ k i K a w a z o e
A m i t J a i n ,  v i j a y  K 山 n a r  a n d  Y o s h i y u l q  K a w a z o e
8 2 0 . ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 固 溶 体 R R h 3 B 、 C I _ 、 ( R = Y , S C ; 0 至 X S D の 硬 さ と 1 何 、 皿 U ヒ ト 牛
第 2 回 国 内 、 ホ ウ 素 ・ ホ ウ 化 物 研 究 会
1 公 島 ( 2 0 0 3 . 1 2 . 1 2 - 1 3 )  P P . 4 - 5
宍 戸 統 悦 , 柴 金 花 , 岡 田 繁 , 工 藤 邦 男 , 飯 泉 清 賢 , 奥 正 興 , 冶 沢 芳 犬 ,
田 小 雅 彦 , 野 村 明 子 f 皆 原 孝 昌 , 戸 澤 侠 一 郎 , 小 原 和 夫 , 大 石 修 治 , 飽 頭 直 樹 ,
天 野 、 、 即 召 , 古 曵 重 美 , 東 以 和 美 , 川 添 良 幸 , 中 嶋 ・ 、 雄
8 2 1 . s i t e  p r c f ヒ r e n c c  i n  F r a n k ・ K a s p e r l n t e 如 e t a 1 1 1 C  c o m p o u n d s
T M S 2 0 0 4  ( 1 3 3 r d  A m 川 a a l M e e t i n g  &  E x h i b i t i 0 1 0
C h a d o l t e , N o d h  C 雛 o l i m ,  U S A . ( 2 0 0 4 3 . 1 4 - 1 8 )
M a r c e l  H . f .  S 1 山 t e r ,  A l a i n  p a s t u r e l  a n d  Y o s h l y u I く i  K a w a z o e
8 2 2 . 第 一 原 理 計 算 に よ る 分 子 デ バ イ ス 設 計
第 2 1 戸 1  ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム
J A P A N  N A N 0 2 0 0 4 ' 付 演 ・ r , 1 ■ 集
東 京 ( 2 0 0 4 3 . 1 5 - 1 7 )  P P . 1 8 2 - 1 8 3
水 関 1 専 志 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F a r a j i a n ,  j Ⅱ 1 烝 良 一 ー
8 2 3 . ・ 最 子 モ ン テ カ ル ロ 社 託 こ よ る ノ k 素 分 子 ' の 研 究
日 本 物 理 学 会 第 5 9 回 午 次 大 会 講 演 概 要 集
九 州 大 学 ( 2 0 0 4 3 . 2 7 - 3 の 第  5 9  巻  N O . 2 8 P W 卜 1 - フ


















粕谷厚生, V. Romanyuk, V. Kumm, R. Belosludo",川添良幸
828.第 lj京理計算と STM観測による Si(313)12×1 町イ篝成表面の原子構造の研究
日本物理学会第59回年次大会講演慨要集




九州大学(2004327-3の第 59巻第 1 号第4分冊,P.975,NO.29PXK、4
4 7 1
8 3 0 . 第 一 原 理 計 算 に よ る 分 ・ f 被 覆 導 線 の 竃 ・ f 状 態 と 電 気 仏 導 特 性
第 5 1 回  j 心 剛 物 理 学 関 係 連 合 講 演 会 春 季 誠 演 ・ 丁 禾 司 集
東 京 工 科 大 学 ( 2 0 叫 3 . 2 8 - 3 D 3 P . 1 4 9 6 , N 0 2 9 P ・ Z Q 3
R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i T A .  F a r a j i a n , 7 k 関 博 志 , 川 添 良 ¥
橋 本 孝 俊 , 西 松 毅 , 水 関 博 志 , 川 添 良 4 , 佐 々 木 淳 , 池 田 襲 秋
8 3 1 . 第 一 原 理 計 算 に よ る ポ ル フ ィ リ ン 分 子 の 電 気 伝 導 性 の 検 討
第 1 3 4 回 " 本 釡 属 学 会 講 演 会 春 則 大 会 詐 彪 肺 既 要 集
東 京 工 業 大 学 ( 2 0 0 4 . 3 3 0 - 4 . 1 ) P . 2 "
水 候 汁 専 志 , 菊 地 良 幸 _ 馬 場 英 作 , 五 十 局 U ホ 昭 ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  A .  F a T a j i a n , j け 添 良 栞
8 3 ? . ロ ジ ウ ム ク ラ ス タ ー と 水 素 の 相 π 作 用 に 関 す る 研 究
第 B 4 回  H 本 金 屈 学 会 講 演 会 春 期 大 会 誥 演 槻 要 集
東 京 1 業 大 学 ( 2 0 叫 3 3 0 - 4 . 1 ) P . 2 叫
裴 栄 造 長 内 弘 点 , v i j a y K u m a r , 川 添 良 ・ 、 1
8 3 3 . p h a s e  D i a o r a m  p r e d i c t i 0 鵬  o f A U ・ p d  a n d  < B ・ P I A Ⅱ o y s
第 B 4 1 回  U 本 金 属 学 会 講 演 会 春 期 大 会 誠 演 概 要 集
東 京 工 業 大 学 ( 2 0 0 4 3 3 0 4 . 1 ) P 3 4 2
M .  s l u i t e r ,  C .  c o l i n e t ,  A .  p a s { u r e l  a n d  Y .  K a w a z o e
8 3 4 、 ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 化 合 物 S C R h 3 B X C I _ 、 の 硬 度 に 関 す る 第 一 j 京 理 計 算
第 B 4 1 引  H 本 令 屈 学 会 講 演 会 春 棚 大 会 誥 演 槻 要 集
東 京 _ 「 業 大 学 ( 2 0 0 4 3 3 0 4 . D P 3 9 9
佐 原 亮 二 , 宍 戸 統 悦 , V 加 y K u m 討 , 川 添 良 立
8 3 5 . 第 ・ ・ 原 鄭 計 幼 1 に よ る 分 子 テ バ イ ス 設 計 1 1
第 B 4 同  H 本 金 屈 学 会 講 演 会 春 期 大 会 講 演 概 要 集
東 京 工 業 大 学 ( 2 0 0 4 . 3 3 0 - 4 . 1 )  P . 4 7 0


























広 島 大 学 部 学 部  E O 0 2 ( 2 0 0 4 . 1 . 1 の 即 . 3 1 - 7 8
川 添 良 幸
8 4 2 . 量 子 力 学 に よ る 精 井 浩 十 算 に 基 づ い た ナ ノ 先 端 材 料 の 開 発
清 華 大 学 日 経 B P 社 ナ ノ テ ク フ ォ ー ラ ム ( 招 1 捕 韓 演 )
北 京 , 中 国 ( 2 0 0 4 , 4 . 1 5 )
川 添 良 幸
8 4 3 1 耐 対 ケ イ 案 オ リ ゴ マ ー と ケ イ 素 べ ン ゼ ン
ナ ノ 学 会 第 2 回 講 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 1 )  P . 5 1
高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸
M a g i c  c a g e d  c l u s t e r s  o f  s i ,  G e ,  s n  a n d  p b  b y  E n c a p s u l a t l o n  o f  l r a n S 1 1 i o n  M e t a l
8 " . s m a Ⅱ e s t
A t o m
ナ ノ 学 会 第 2 同 誥 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 1 )  P . 6 2
A b 1 1 i s h e k K u m a r  s i n g h ,  V Ⅱ a y  K u m a r a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o c
8 4 5 . 金 届 J 京 子 内 包 シ リ コ ン ク ラ ス タ ー の G 砂 計 ↓ 1
ナ ノ 学 会 第 2 回 講 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 D  P . 6 3
石 井 聡 , 大 野 か お る , v u a y K u m a r , 川 添 良 幸
8 4 6 . 量 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る  C r @ s i 1 2 ク ラ ス タ ー の 研 究
ナ ノ 学 会 第 2 同 講 演 予 1 高 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 D  P . 6 4
木 郷 研 太 , 前 園 涼 , V 加 y K u m a r , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
















粕谷j早1生, V. Romanyuk,田路和幸, V. Kulnar, R. Belosludov,川添良幸
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851.FUⅡerenelike Atomic structures ofcdse cluslers with a core
ナノ学会第21回講演予稿集
東京(2004.59-1 D P.115






8 5 3 . 盆 h  i " i h o  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s l u d y  o f  c s - i o n  l n s e 札 1 0 n  a n d  A d s o r p l i o n  a t  c a p  a n d  s t c m  o f
C a r b o n  N a n o t u b e s
ナ ノ 学 会 第 2 1 回 誠 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 ・ H )  P . 1 4 9
M 0 1 徐 m m a d  K h a z a e i ,  A m i r  A .  F a r a j i a n ,  H i r o s h i  M l z u s e k i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
8 5 4 . 第 一 原 理 計 算 に よ る ぺ ロ ブ ス カ イ ト 型 化 合 物 S C R h 3 B 、 C I _ 、 d ) 硬 度 解 杤
ナ ノ 学 会 第 2 同 講 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 , 9 - 1  D  P . 1 5 1
イ 虹 卓 亮 三 , 宍 戸 統 悦 , v i j a y K u m a r , 川 添 良 幸
8 5 5 . 酸 化 セ リ ウ ム ナ ノ 結 晶 の 格 子 定 数 の サ イ ズ 依 存 と 粒 子 構 造
ナ ノ 学 会 第 2 回 講 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 D  P . 1 8 7
佃 川 信 , 仔 切 秦 俊 , 川 添 良 平
8 5 6 . M O ! e c u l a r  x v i r e  l n t c r c o n n e c t i o n  f o r  M o l e c u l a r  E l e c l r o n i c s :  T 1 祀 o r e t i c a l  s t u d y
ナ ノ 学 会 第 2 回 講 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 1 )  P . 1 9 5
R .  V .  B e l o s l u d o v ,  A .  A .  F a r a 」 1 a n ,  Y .  K i k u c h i ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
8 5 7 . 第 一 原 理 計 算 お よ び 遺 伝 的 ア ル ゴ リ ズ ム に よ る 分 子 テ バ イ ス 用 材 羽 の 尚 速 取 寸
ナ ノ 学 会 第 2 剛 講 演 予 稿 集
束 京 ( 2 0 0 4 . 5 9 - 1 1 )  P . 1 9 6
/ K 関 博 志 , 五 ・ 1 リ 嵐 伸 昭 ,  R .  V .  B e l o s l u d o v , A .  A .  F a r a j i a " , 0 .  V .  p u p y s h e 皿 川 添 良 ¥
8 5 8 . H h  / h i l i o  s t u d y  o f z n o  N a n o t u b e
ナ ノ 学 会 第 2 回 誥 演 予 稿 集
東 京 ( 2 0 叫 . 5 9 - 1 1 )  P , 1 9 7





860."h lnilio study ofMgo clusters
第107同東北大学金属材料研究所春季諧演会
東北大学金属材'料研究所(2004.5.B・14)P.16




Abhishek Kumar singh, VⅡay KumaTand YoshiyukiKawazoe














8 6 5 . 金 城 フ タ ロ シ ア ニ ン の 電 気 的 特 性 の 肌 論 的 解 析
第 1 0 7 回 東 北 大 学 釡 屈 材 料 研 究 所 春 季 講 演 会
東 北 大 学 令 属 、 材 1 斗 研 究 所 ( 2 0 叫 . 5 . B ・ 1 4 ) P 2 1
, 馬 場 英 午 、 水 関 博 志 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r a j i a n , 菊 地 良 幸 , 川 添 良 芋
イ " 燦 正 寛 ,  v i j a y K u m a r , J け 添 良 幸
8 6 6 . D A S T を 超 え る 2 次 ヲ 斯 県 形 光 学 特 性 を も っ 新 有 喉 § イ オ ン 結 品 の 計 算 設 計
第 1 0 7 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 春 季 講 演 会
東 北 大 学 金 屈 材 料 靭 究 所 ( 2 0 0 4 . 5 . B ・ 1 4 ) P . 2 2
斎 藤 繁 喜 五 十 嵐 伸 昭 , 王  L I _ 1 鷹 , i 萄 橋 ま さ え , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
8 6 7 . s a m b a に よ る  W i n d o w s p C 用 フ ァ イ ノ レ サ ー バ 、 プ リ ン ト サ ー バ の 枯 築
第 1 0 7 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 春 季 誰 演 会
東 北 大 学 金 属 材 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 4 . 5 . B ・ 1 4 ) P . 6 1
五 十 嵐 伸 昭 , 川 添 良 立
8 6 8 .  F i e l d  E m i s s i o n  f r o m  D o p e d  c a p p e d  c a r b o n  N a n o t u b e s :  A n " h ・ / " π i o  s t T l d y
第 2 7 麺 1  フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム
東 京 ( 2 0 0 4 . 7 2 8 3 の  P . 1 5 2 , N 0 2 P 4 9
M 。 h a m m a d  K h a z a e i ,  A m i r  A .  F a r a j i a n .  H i r o s h i  M l z u s e k i  a n d  Y o s h i y u k i  K a 、 v a 2 0 e
8 6 9 . 』 h  h l i l i 。  s t u d y  o f t h e  E 仟 C c t  o f  o r g a n l c  A m l n e s  o n  1 1 W  D e b l m d l i n g  o f  s i n g l e ・ x v a Ⅱ C d  c a r b o n
N a n o t Ⅱ b e s
第 2 7 1 田 フ ラ ー レ ン ・ ナ ノ チ ュ ー ブ 総 合 シ ン ポ ジ ウ ム
東 京 ( 2 0 0 4 7 2 8 - 3 の  P 2 4 , N O . 1 - 1 6
O l g a  v .  p u p y S 1 1 e v a ,  A m i r  A .  F a r a j i a n ,  H i t o s h i ~ e j o ,  H i r o s h i  M i z u s e l く 1  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 7 0 . c h a T g e  T r a n s f e r ,  E n e r g e t i c s  a n d  T r a n s p o d  c h a r a c t e r l s l i c s  o f D o p e d  N a n o t u b e  B u n d  e s
第271叫フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム
東京(20叫7283の P22,NO.1-14
A.A. Farajian, H. Nejo, M. Khazaei, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
87110calEnergy Gap in Deformed carbonNanolubes
第27回フラーレン・ナノチューブネ念合シンポジウム
東京(2004.7283の P.89,NO.1P、41
K. sasakl, Y. KaW能oe and R. saito




Abhishek K. singh, vijay Kumarand YoshiyukiKa、vazoe
8乃.U1廿a・stable (cdse)33 肌d (cdse)ヌ Nano・pa血desin Ⅱ、vlcompound
第271司フラーレン・ナノチューブ総合シンポジウム
東京(2004.7283の P.2H N03P・53
Kasuya, R. siV印れohan, Y. Bamakov,1. Dmitruk, V. Romanyuk, K.10hji, V. Kumar,









Rodion v. Belosludov, Amir A. Far可ian, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
4 7 9
8 7 6 . シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 用 新 テ バ イ ス 設 i 十
第 3 5 回 応 用 物 理 学 会 ス ク ー ル A
「 物 質 倉 1 仂 戈 や 現 象 の 予 測 に っ な が る シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン の 現 状 」
東 北 学 院 大 学 泉 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 4 9 3 ) P P . 5 9 - 6 8
川 添 良 幸
幻 7 . 導 電 性 新 規 ケ イ 業 ポ リ マ ー
日 本 物 理 学 会  2 0 0 4 年 秋 季 大 会
〒 〒 森 大 学 ( 2 0 0 4 9 . 1 2 - 1 5 )  P フ 4 4
高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸
8 7 8 . 分 子 陛 結 品 D A S T の 全 電 子 籟 度 分 布 と 分 子 問 静 電 エ ネ ル ギ ー
日 本 物 理 学 会  2 0 0 4 年 秋 季 大 会
吉 森 大 学 ( 2 0 0 4 9 . 1 2 - 1 5 ) P . フ 7 4
斎 腰 繁 喜 五 卜 嵐 伸 昭 水 関 博 志 商 橋 ま さ え 川 添 良 幸
幻 9 . 量 子 力 学 に 基 づ く 水 素 吸 応 財 オ 料 の 設 計 と 物 性 予 測
2 0 叫 年 秋 則 第 B 5 回 大 会 日 本 金 属 学 会 講 演 概 要
秋 田 大 学 ( 2 0 0 4 9 . 2 8 3 の P . 1 6 9 ( 基 調 講 演 )
川 添 良 雫 ,  R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  M a r c e l s l u i l e r , 折 茂 隙 一 , 小 森 裕 子
認 0 . シ リ コ ン ナ ノ チ ュ ー ブ の 構 造 と 物 竹
2 0 0 4 年 秋 期 第 B 5 1 司 人 会 口 本 金 属 学 会 講 演 概 要
秋 田 大 学 ( 2 0 叫 . 9 . 2 8 3 の  P 3 6 1
j Ⅱ 添 良 平 ' , v i j a y  K u m a r a n d  A b h i s h e k K u m a r
8 8 1 . M o r p h 0 1 0 g y  o f N a n o t u b e  c l y s l a l s
2 0 叫 午 秋 期 第 B 5 回 入 会 Π 木 金 属 学 会 講 演 概 要



























東 京 ( 2 0 0 4 . 1 0 2 8 - 2 9 )  P . 1 0 7
高 橋 ま さ え , v i j o y K u m 雛 , 川 添 良 雫 , 、 N c i s h e n g Y m 竿 , 櫻 井 利 夫
8 認 . 金 屈 ポ ノ レ フ ィ リ ン 、 フ タ ロ シ ア ニ ン の 導 竃 性 の 理 論 解 析
第 1 0 8 1 回 釡 属 材 料 研 究 所 秋 季 講 演 大 会
東 北 大 学 金 属 オ 方 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P 2 2
, [ 局 場 英 仟 . ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r a j i a n , 7 k 僕 什 尊 心 ヌ ,  J 1 1 添 良 三 書
8 8 9 .  f 1 1 ・
原 理 計 算 と  S T M 観 測 に よ る  S i ( 3 1 3 ) 1 2 × 1 再 鼎 所 戈 表 而 の 原 子 構 迄 の 研 究
第 1 0 8 同 金 属 材 料 刷 究 所 秋 季 講 演 会
東 北 大 金 属 、 材 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P 2 1
, 留 橋 ま さ え , V 加 y K u m a r , 川 添 良 井 三 , w e i s h e n g Y a 1 唱 , 櫻 井 利 夫
8 9 0 . G r 。 W 小  B c h a v i o r s  a n d  E l e C 廿 o n i c  s t r u c t u r e s  o f N a  a n d  c u  N a n o c l u s t e r s :  H u n d  s  R u l e  a n d  t l ] e
R o l e  o f s p ・ d  H y b r i d l z a t i o n
第 1 0 8 回 金 属 材 料 研 究 所 秋 季 誠 演 会
東 北 大 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P 2 5
M a s a h i r o  l t o h ,  V " a y  K u m a r a n d  Y o s h i y u k i K a W ι I z o e
8 9 1 、 イ オ ン 刈 つ ) 子 ・ 性 結 晶 を 構 築 す る 分 子 開 力 の 第 一 原 理 計 算
第 1 0 創 可 金 属 材 料 研 究 所 秋 季 附 淡 会
東 北 大 金 屈 材 料 , 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Π 2 5 - 2 6 ) P . 2 4
斎 藤 繁 再 商 橋 ま さ え , 水 関 博 志 , 川 添 良 斗
8 9 2 . 第 一 原 理 副 鯖 U こ よ る  R R h 3 B お よ び R R h 3 C ( R = L a , Y , S C ) 系 入 ミ ロ ブ ス カ イ ト 型 化 凸 物 の 機
械 的 4 豺 生
第 1 0 8 回 金 屈 材 料 研 究 所 秋 季 謡 演 会
東 北 大 余 屈 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P 2 3
佐 原 亮 二 , 宍 戸 統 悦 , V 加 y K u m a r , 川 添 良 幸




Abhishek K. singh, vijay Kumarand Yoshiyuki Kawazoe
894.pem]anent Electdc Dゆolcs in Homon11Clear clusters
第108回金j禹材料研究所秋本講演会
東北大金属材オ斗研究所(2004.Ⅱ25-26)P27
Vijay Kumar, Kristopher E. Andersen, Yoshiyuki Kawazoe and warl'en E. picke壮
895.Design ofNovel supp011ed calalysls from First principle calculations
第108同金屈材料飢究所秋承講演会
東北大金属材料研究所(2004.Ⅱ25-26)P.28
P. MUNgan,V. KumarandY. Kawazoe
896.MU11iscale Modeling ofDNA C01〕d11Ctancc
第108同令属材料研究所秋季講演会
東北大金獄、材1斗研究所(2004.Ⅱ25-26)P.30
0. V. pupysheva, A.A. Farajian, R. V. Belosludov, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
482




Talga{ M.1nerbaev, vladimir R. Belosludov, Rodlon v. Belosludov, Marccl sluiter
and YoshlyukiKawazoe
898.Eleclronic and Band S11UctⅡres ofcarbon Nanotube Doped by organic Molecules
第108回金属材料研究所秋季講演会
4 8 3
東 北 大 金 j 属 材 】 斗 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P 3 2
R o d i o n  v .  B e l o S 1 1 1 d o v ,  H i r o S 1 1 i  M i z n s e k i , 丁 a i S 1 1 i  T a k e n o b u ,  Y o s h i h i r o  l w a s a  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
8 9 9 . F i r s t  p r i n c i p l e s  s t u d i e s  o f z m c  o x i d e  c l u s t e r s
第 1 0 8 回 令 属 材 料 研 究 所 秋 本 誥 演 会
畔 じ 化 大 金 属 、 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P 3 3
A m i t j a i n ,  V Ⅱ a y  K u m a r a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
9 0 0 . F a b r i c a t i o n  o f s e l f A s s e m b l e d  N a n o d o t s  a t  A r b i t r a r y  l , o c a t i o n s  b y  s p a t i a Ⅱ y  c o n t r 0 Ⅱ e d  l m p l a n t
S o u r c e  G r o w t h
第 1 0 8 回 金 属 材 ¥ 斗 研 究 所 秋 季 講 演 会
東 北 大 金 屈 才 オ 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 4 . 1 1 2 5 - 2 6 ) P . 4 2
R y a n  B u c k m a s t e r ,  T a k a s h i H a n d a ,  M e o u n g ・ w h a n  c h o ,  Y o s h l y u k i K a w a z o e ,
T a k a 6 1 m i  Y a o ,  N o b u a k i  u r u s h i h a r a ,  a n d  A k i r a  Y a m a m o t o
9 0 1 . 第 一 原 理 計 算 と 遺 伝 的 ア ル ゴ リ ズ ム に よ る ナ ノ テ バ イ ス の 設 計
第 1 0 別 司 金 属 材 料 研 究 所 秋 季 講 演 会
束 北 大 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 4 . Ⅱ 2 5 - 2 6 ) P . 8 5
五 十 嵐 4 柳 召 ,  R o d i o n v . B e l o s l u d o v , A m i r A .  F 田 勾 i a n , 川 添 良 幸 , / k 関 博 志
9 0 2 . シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 分 子 デ バ イ ス 用 材 1 斗 の 設 計 開 発
2 0 0 4 年 度 第 4 回 多 元 物 質 科 学 研 究 所 研 究 発 表 会 講 演 予 稿 集
東 北 大 学 多 元 物 質 科 郭 汗 究 所 ( 2 0 0 4 . 1 2 3 ) P 3 3
7 k 僕 Ⅱ 導 志 _ 馬 場 英 年 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v , A m i r A . F a r a j i a n ,  o l g a .  V .  p u p y s h e v a ,
川 添 良 幸
9 0 3 . 繰 り 込 み ポ テ ン シ ャ ル を 用 い た 格 子 モ デ ル に よ る A U ・ C U 系 計 算 状 態 図 作 製
合 金 状 態 図 第 1 7 2 委 員 会 第 8 回 委 員 会 研 究 会
大 分 ( 2 0 叫 . 1 2 . 1 0 - 1 1 )
904.cond11Ctiviw ofa porphyrin and phlhalocyanine
第21司 NAREG1冬の料交
山形(2004.12.20-22)
馬場英年, Rodion v. Belosludov, Amir A. Farajian,水関博志,川添良・■
佐J戸{亮_ニ,水段打専志,MarcelS1山ta,大野かおる,川添良幸





















9 0 9 . 金 属 ク ラ ス タ ー の 原 子 空 孔
第 3 1 田 Π 本 金 属 学 会 東 北 戈 部 大 会
宮 城 工 業 高 等 専 閃 学 才 交 ( 2 0 0 5 . 2 . 5 ) P 2 6
り 可 蓁 正 筧 , V " a y K u m a r , 川 添 良 遂
9 1 0 . ポ ル フ ィ リ ン お よ び フ タ ロ シ ア ニ ン オ リ ゴ マ ー の 電 気 的 特 性 に っ い て の 理 ^ " 可 悍 杤
第 3 回 口 本 釡 属 学 会 東 北 戈 部 大 会
' 恵 ' 城 、 に 業 商 等 専 門 ' 判 交 ( 2 0 0 5 . 2 . 5 )  P . 2 9
馬 場 英 年 , ト 原 朋 樹 ,  R .  V .  B e l o s l " d o v ,  A .  A .  F a r a j i a " , 水 関 博 志 , 川 添 良 毛
9 Ⅱ . ポ ル フ ィ リ ン 、 フ タ ロ シ ア ニ ン 分 子 d X 琶 気 的 キ 予 性 に っ い て の 理 楡 計 算
N A R E G 1 ナ ノ サ イ ェ ン ス 実 証 研 究 第 3 回 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
愛 知 ( 2 0 0 5 2 . 1 4 - 1 5 )  p o s t e r ,  N O . 1 P 0 2
, 蠣 場 英 イ F , 」 ゴ 京 朋 樹 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m 廿 A .  F a m j i a n , 水 関 博 , ' ; , 川 添 良 Υ
9 1 2 . 全 屯 子 混 合 基 底 法 第 一 原 皿 プ ロ グ ラ ム の G R I D  上 で の 分 散 処 理 化 と そ の ナ ノ 材 1 斗 心 , 汁
N A R E G 1 ナ ノ サ イ ェ ン ス 突 証 研 究 第 3 回 公 朋 シ ン ポ ジ ウ ム
愛 欠 Π ( 2 0 0 5 2 . 1 4 - 1 5 )  P P . 8 6 - 8 9
川 添 良 幸
9 B . F i r s t 、 p r i n c i p l e s  N a n o m a l e T i a l  D c s i 8 n  f o r  A p p l i c a t i o n  m N a n o m e d i c l n e
2 1 S l c e n t u r y  c o E  p r o g r a m  ( 2 0 0 5 2 . 1 5 )  P P . 5 2 - 5 3
R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  v i j a y  K u m a r 、  H i r o S 1 1 i  M l z u s e k i ,  A { S 1 1 0  K a t s u y a  a n d
Y o s h l y u k i  K a w a z o e
9 1 4 . T 1 1 e o r e t i c a l  s t u d y  o f M o l e c u l a r  D e v i c e s :  E l e c t r o n i c  a n d  T r a n s p o d  p r o p e r t l e s
T h i r d  l n l e m a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  M o l e c u l a l '  E l e c t r o n l c s  a n d  B i o e l e C Ⅱ ' o n i c s
( M & B E 3 )
東 京 ( 2 0 0 5 3 3 - 4 )  P . 1 1 2
H i r o s h i  M i z u s e k i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F r a 」 1 a n ,  o l g a  v .  p u p y s h e v a  a n d
915.冱h l"iガ0 S訂ldy ofvacancy in Na Nano・clusters
74t11 Kinken xvorkshop Materials science school for Youno scientists
宮城(200533-5)
Masahiro ltoh, vijay Kumarand YoshiyukiKawazoe
Yoshiyuki Kawazoe
916.A First pl、inciples study of tl〕e Elastic propenies of perovskite・Type Rare Ea11h Rhodium
Borldes and carbides
74小 Kinken workshop Materials science sdlool for YOLmg scientis{S
宮城(200533-5)
R. sahara, T. shiS11ido, A. Nomura, K. Kudou, S. okada, vijay Kumar, K. Nak邑lima and
Y. Kawazoe




Yukio Takahashi, Eiichiro Matsubara, Toshiyuki S11ima, Koki Takanashi, and
Yoshiyuki Ka、¥azoe
486
918.Design proposal of Light Emi壮ing Diode in vacuum uH松Violet Based on perovskitoLike
Fluonde cryslals
1Πta'national symposlum on FronⅡa'in Matenals design, synlhesis and MeasU祀ments
(crcative scienti6C Reseal'ch on c011aboralory on Electron conelations-Toward aNew
ResearchNeNorkbetween physics and chaηistry)
Hyogo, Japan (20053.11-15) P.59
S. ono, H. Murakami, R.El ouenzerfi, G. Diwa, A. QⅡema, N. saNkura, T. Nishimatsu,
N. Terakubo, H. Mizuseki, Y. Kawazoc, H. sa{0, D. E11rentraut, A. Yoshikawa and
1. Fukuda
4 8 7
9 1 9 . M O ! e c u l a r  o r b i t a l  A n a l y s i s  f b l ' N a n o s c a l e  D e v i c e s :  E l e c t r o n l c  a n d  T r a n s p o H  p r o p e 寸 l e s
I n t e m a l i o n a l  s y m p o s i u m  o n  F r o n t i e r  l n  M a t e r i a l s  d e s i g n ,  s y n t 1 1 e s l s  a n d  M e a g . 1 r e m e n t s
( C T e a t i v e  s c i e n t i l i c  R e s c a r c h  o n  c 0 1 1 a b o r a t o r y  o n  E l e c t r o n  c o n e l a l i o n s - T O W 田 d  a  N e w
R e s e a r c h N e N o r k b e N e e n  p h y s i c s  a n d  c h e m i s t l y )
H y o g o , J a p a n  ( 2 0 0 5 3 .  H ・ 1 5 )  P . 8 0
H i r o S 1 1 i  M i z u s e k i ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r  A .  F r a j i a n ,  o l g a  v .  p u p y s h e v a  a n d
Y o s h i y u k i K a W 詑 o e
兜 0 . チ タ ン ク ラ ス タ ー イ オ ン と 窒 素 分 子 と の 衝 突 反 応 過 程 ー タ ン デ ム 型 質 、 量 分 村 「 器 に よ る
反 応 断 面 積 測 定 と 全 電 子 混 合 灰 底 に よ る 第 一 ' 原 理 分 子 動 力 字 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
日 本 物 理 学 会 第 6 0 匝 1  午 次 大 会
東 京 理 科 ジ く 学 ( 2 0 0 5 3 2 4 - 2 7 ) P . 8 8 7
i 1 咋 需 正 彦 , 斗 吋 寸 哲 , M a r c e l s l u i l e r , 川 添 良 幸 , 近 1 帳 保
9 2 1 . ト レ ハ ロ ー ス 関 連 物 質 の テ ラ ヘ ノ レ ツ ス ペ ク ト ノ レ と そ の ■ 琳 斤
Π 人 物 凱 学 会 第 6 0 回 午 次 大 会
東 京 理 1 斗 大 学 ( 2 0 0 5 3 2 4 - 2 7 )  P . 7 1 8 , N O . 2 6 P Y H ・ 1 6
, 高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸 , 1 ゴ j 川 場 ・ ' ,  g 可 好 払 昌
コ ン ベ ー ス ナ ノ サ イ ズ 単 分 子 磁 石 の つ 保 倫 計 笄
9 2 2 . シ リ
日 本 物 理 学 会 第 6 0 阿 午 次 大 会
東 京 理 科 大 学 ( 2 0 0 5 3 2 4 - 2 7 ) P . 8 B , N 0 2 7 a Y K ・ フ
高 橋 ま さ え , 前 園 涼 , 川 添 良 幸
一 原 理 垢 十 算 に よ る ぺ ロ ブ ス カ イ ト 型 希 1 類 ロ ジ ウ ム ホ ウ 化 物 の 杉 對 戒 的 ヰ 丁 性
9 2 3 . ク f l
2 0 0 5 午 春 棚 第 B 6 感 大 会 日 本 令 属 学 会 訥 演 慨 要
横 浜 国 立 大 学 ( 2 0 0 5 . 3 2 9 3 1 ) P . 4 3 5
佐 j 京 亮 一 . , 宍 戸 紗 引 兒 , 野 村 明 子 ,  l j 藤 邦 男 , 岡 田 繁 , V 加 y K u m 雛 , 小 1 1 川 ・ ・ ' 雄 ,



























六 f 、 紗 乱 兇 ,
ビ ジ ニ C イ
゛ 打 京 孝 昌 ,
9 3 0 . ナ ノ テ ク と 今 後 の 我 が 国 の 産 業 育 成
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 誠 演 予 稿 集 パ ネ ル デ ィ ス カ ツ シ ヨ ン
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 0 )  P 3 5
パ ネ リ ス ト : 尾 身 幸 次 , 黒 川 卓 , 浅 野 史 郎
司 会 : 川 添 良 立
野 村 明 子 , 菜 金 花 , 奥 正 興 , イ 虹 嘔 亮 二 1 易 蓋 邦 男 ,
ク マ ー ル , 岡 田 繁 工 藤 邦 男 , 飯 泉 浩 賢 , 石 沢 芳 夫 , け 川 ・ 町 隹 彦 ,
小 加 泙 Π 夫 , 大 イ i 修 治 , 亀 頭 直 樹 , 古 曳 重 美 , 川 添 良 萃 , 中 嶋 一 雛
9 3 1 . セ メ ン ト 水 和 物 の 原 一 f 拙 造 の 第 一 原 理 副 ' 算
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 演 予 チ 高 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 3 8 ,  N O . 1 a ・ 2
1 髪 田 良 1 台 ,  T i n a  M a r i e  B r i e r c ,  A b 1 1 i s h e k  K 山 れ a r  s i n g h , 川 添 良 幸
9 3 2 才 捌 児 X 線 造 影 剤 シ リ カ ニ ー テ ィ ン グ A g 1 ナ ノ ビ ー ズ の 基 礎 的 検 討
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 4 8 ,  N O . 1 P ・ 6
武 田 元 博 , 小 林 芳 男 , 桜 井 遊 , 河 合 賢 朗 , 中 島 而 剣 北 , 屯 井 尚 , 粕 谷 厚 生 ,
川 添 良 幸 , 佐 竹 正 延 , 大 内 憲 明
ク ラ ス タ 科 学 を 対 象 と し た 第 一 原 理 量 子 モ ン テ カ ル ロ 計 算
9 3 3 . ナ ノ
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 淡 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 5 7 ,  N 0 3 a ・ 4
前 園 涼 , 本 郷 研 太 , 小 1 」 _ Π 劃 迩 行 , 水 B 引 専 志 , 局 橋 ま さ え , ビ ジ ェ イ
川 添 良 幸 , 安 原 洋
9 3 4 . 水 永 分 子 の 化 学 結 合 に 関 す る 研 究
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 6 4 ,  N O . P S I - 0 2





















仙台(2005.5.8-1の P.131 NO.PS I-69
斎麻繁支,'汁而まさえ,水関博志,1algatM.1nerbaev,川添良幸,イが川場一,
伊藤弘昌




仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . B 3 ,  N O . P S I - 7 1
T a l g a t M . 1 n e r b a e v ,  R o d i o n  v .  B C l o s l u d o v ,  H l r o s h i M l z u s e k i ,  M a s a e  T a k a h a s N ,
S h i o e k i  s a i t o  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a 2 0 e
9 4 1 . 可 視 化 ソ フ ト ゥ エ ア  A V S  と  3  次 元 V R  シ ス テ ム  C A V E  を 用 い た ナ ノ テ ク 用 新 材 料 シ
ミ ュ レ ー シ ョ ン デ ー タ の 半 向 動 可 視 化 シ ス テ ム
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 附 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 価 . 5 . 8 - 1 の  P . B 7 ,  N O . P S 2 - 0 1
林 亮 子 , 堀 J 中 洋 , 井 Π 寧 , 北 川 千 夏 , 永 田 哲 史 , ・ 一 開 月 マ ・ f , 川 添 良 〒 ,
堀 口 進
叫 2 . ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー 結 合 と そ れ を 活 用 し た 超 大 規 模 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る
ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 研 究 者 用 ネ ッ ト ワ ー ク の 実 現
ナ ノ 学 会 第 3 同 大 会 講 演 予 1 高 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . B 9 ,  N O . P S 2 - 0 3
・ ・ ・ 関 京 子 , M a r c e l H . F . s l u i t e r , 川 添 良 幸 , 高 橋 英 明 , 安 逹 斉 , 山 口 裕
9 4 3 . 第 一 原 理 計 算 と 遺 伝 的 ア ル ゴ リ ズ ム に よ る 分 了 デ バ イ ス 用 材 料 の 探 永
ナ ノ 学 会 第 3 1 川 大 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 1 4 0 ,  N O . P S 2 - 0 4
五 十 嵐 イ 小 昭 , 水 僕 " 専 志 ,  R o d i o n  v .  B e l o S 山 d o v ,  A m i r A .  F 田 ' a j i a " , 川 添 良 幸
舛 4 . 4 d 遷 移 金 属 ク ラ ス タ ー の 非 稠 箱 構 造
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 諧 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 1 4 1 ,  N O . P S 2 - 0 5
嚢 栄 造 , 長 ホ 阿 厶 喜 , v u a y K u m a r , j 1 1 添 良 幸
9 4 5 . 金 属 ポ ル フ ィ リ ン お よ び 金 属 フ タ ロ シ ア ニ ン の 電 気 的 特 性 に っ い て の 理 繭 解 析
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 演 丁 , 1 高 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 1 4 5 ,  N O . P S 2 - 0 9
946.First・plinciples study on cdse Narloclusters fbrApplication in Nanomedicine
ナノ学会第3回大会誠演子4高集
仙台(2005.5.8-1の P.158, NO.PS2-22
R.V. Belosludov, V. Kumar, H. Mi2ⅡSeki, A. Kasuya and Y. Kawazoe
_上原朋樹一膓場英午, Rodionv. Belosludov,AmirA. Farajian,水関博志川添良・毛
947."hノπmo study oflhe E仟eclofNa- counterions on DNA conductance
ナノ学会第3回大会講演予稿集
仙台(20価.5.8-1の P.172,NO.PS236


















9 5 2 . 拡 散 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る 0 @ s i 稔 ク ラ ス タ ー の 電 子 相 関
ナ ノ 学 会 簀 お 回 大 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 0 )  P 2 2 4 ,  N O 、 P S 3 - 1 4
本 劉 冊 f 太 , 前 園 涼 , v u a y K u m a r , 川 添 良 堂 , 安 原 洋
伊 藤 正 寛 , V 加 y K u m 紅 , 川 添 良 幸
9 5 3 .  D o p i n g  E 仟 e c t s  o n  T r a n s p o r t  p r o p e l t i e s  o f a  p o l y t h i o p h e n o B a s e d  N a n o d e v i c e
ナ ノ 学 会 第 3 1 司 大 会 部 " 貞 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P 2 3 4 , N O . P S 3 - 2 4
A . A .  F a r a j i a n ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M l z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
9 5 4 . F i e l d  E m i s s i o n  p a t t e m s  t h r o u g h l b  1 訂 i l i o  c a l c u l a t i o n s
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 . 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 0 )  P . 2 4 2 ,  N O . P S 3 - 3 2
M .  K h a z a c i ,  A . < .  F a r a j i a n  a n d  Y .  K a 、 N a z o e
9 5 5 . M a o i c  N a n o c l u s t a ' s  o f M a g n e s i u m  o x i d e
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 諧 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 , 8 - 1 の  P 2 4 3 , N O . P S 3 3 3
A m i t J a i n ,  v i j a y  K u m a r a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
9 5 6 . F i r s t 、 p r i n d p l e  c a l c u l a t i o n s  o f  H y p e r f i n e  p a r a m e t e r s
E l e c t r o n  A p p r o a c h  t o  H y p e r n n e  s t r u c t u r e
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 諧 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 晒 . 5 . 8 - 1 の  P 2 4 5 , N O . P S 3 3 5
M o h a m m a d  s a e e d  B a h r a m y ,  M a r c e l H . F .  S I U 1 1 e r a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
9 5 7 . s t a b i l i z i n g  t h e  s i l i c o n  F U Ⅱ e r e n e  S 1 2 0  b y  T h o r i u m  E n c a p s u l a t i o n
ナ ノ 学 会 第 3 1 回 大 会 誠 演 予 稿 集
W i t h  M i x e d  B a s i s  M e 山 o d :  A n  A Ⅱ
仙台(20価.5.8-1の P.246, NO.PS3-36






959. Fabrication ofsile・contr0Ⅱed sUげ即e Ga and GaN Nanostnlctures by lon Beam synthesis
ナノ学会第3同大会講演子・稿集
仙台(20価.5.8-10) P253, NO.PS3-43





上原朋樹一蠣場英年, R0小on v. Belosl"do", AmⅡA. Farajian,水関博志川添良幸
494
繁, Vりay Kumar,中11鳴一女隹,
961.C01〕figuration oforgal]ic Molecules inside carbon Nanotube: Theoretical study
ナノ学会第3回大会講演予稿集
仙台(2005.5.8-1の P259,NO.PS349
R.V. Belosludov, H. Mizuseki, T. Takenobu, Y.1、vasa and Y、 Kawazoe
962.Quadralic Nonlinear optical properties ofor譽lnometaⅡic chromophores
ナノ学会第3回大会。樟演・予稿集
仙台(2005.5.8-1の P265,NO.PS3-55
Talgat M.1nerbaev, Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki, Masae Takahashi,
?
4 9 5
9 6 3 . チ タ ン ク ラ ス タ ー イ オ ン へ の 窒 身 M ) 子 吸 着 反 応
ナ ノ 学 会 第 3 同 大 会 講 演 予 1 高 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 2 乃 , N O . P S 3 - 6 3
市 橋 正 彦 , 半 村 哲 , M a r c e l s l u i t e r , 川 添 良 幸 , 近 藤 保
S h i g e k i s a i t o  a n d  Y O S N y u k i K a w a z o e
9 6 4ト レ ハ ロ ー ス と グ ル コ ー ス の 振 動 ス ペ ク ト ノ レ ー テ ラ ヘ ル ツ 分 光 法 と 密 度 汎 関 数 計 算 一
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 0 )  P 2 7 5 ,  N O . P S 3 - 6 5
局 橋 ま さ え , 川 添 良 平 , イ i 川 陽 一 , 伊 藤 弘 昌
9 6 5 . v e r t i c a l  E l e c t r o n  T r a n s p o r l i n  L a y 創 ' e d  s e m i c o n d u c t o r N a n o s t r u c t Ⅱ r e s
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 2 8 0 ,  N O . P S 3 - 7 0
0 . V .  p u p y s h e v a ,  A . V .  D m i l r i e v ,  A . A 、  F a r a j i a n ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
9 6 6 . F i r s t 、 p r i n c i p l e s  s n l d y  o n  A l o m i c  a n d  M o l e c u l a r  x v i r e s :  E l e c t r o n i c  a n d  T r a 船 P o r t  p r o p e d l e s
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 諧 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P . 2 8 3 ,  N O P S 4 - 0 3
R . V .  B e l o s l u d o v ,  A .  F a r a j i a n ,  H .  B a b a ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
9 6 7 . M a g n e t i c  F U Ⅱ e r e n e s  o f s i Ⅱ C o n  b y  M e t a l  E n c a p s u l a t l o n
ナ ノ 学 会 第 3 1 回 大 会 附 演 Υ 所 高 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P 2 9 2 ,  N O . P S 4 - 1 2
V i j a y  K u m a r ,  A b h i s h e k K u m a r  s i n g h  a n d  Y O S 1 1 1 y u k i K a w a z o e
9 6 8 . 酉 剣 ヒ ジ ル コ ニ ウ ム ナ ノ 粒 子 の 相 転 移 と 酸 素 欠 損 に っ い て
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 誠 演 予 稿 集

















972.Theoretica11nvesligation ofTranspoH through a Gated Nanodevice
ナノ学会第3回大会誰演ア稿集
仙台(2005.5.8-1の P307,NO.PS4-27




/k月謝専志一馬場英年,_上原a川封, R.V. Belosludoゞ,A.A. F0皿jia",0.V. popyshe"礼
C. Majulnder,五十嵐伸昭,川添良幸
4 9 7
9 7 4 . T h e  F i r s l p r i n c i p l e s  s l u d y  o f p l A d s o r b e d  o n  c a r b o n  N a n 0 加 b e
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 詐 南 辻 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P 3 3 8 , N O . P S 4 - 5 8
G .  c h e n  a n d Y .  K a w a z o e
9 7 5 . S R l d y  o f z i n c  o x i d c  N a n o c l u s l e r s  s l r u c t u r e s
ナ ノ 学 会 第 3 回 大 会 講 淡 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 価 . 5 . 8 - 1 の  P 3 3 9 , N O . P S 4 - 5 9
A m i t J a i n ,  v i j a y  K u m a r  a n d  Y o s h i y u l く !  K a w a z o e
9 7 6 . M a g n e t i s m  i n  T r a n s i l i o n  M e t a !  c l u s l e r s  S Ⅱ P p o d c d  o n  a 1 の  S u d a c c  o f  T i 0 2  R u t i l e 、 F i r s t
P n n c i p l e s  c a l c u l a t i 0 1 ] S
ナ ノ 学 会 第 3 剛 大 会 納 演 予 稿 集
仙 台 ( 2 0 0 5 . 5 . 8 - 1 の  P 3 4 0 , N O . P S 4 - 6 0
P .  M u r u g a n , V .  K u m a r a n d Y .  K a w a z o e
9 7 フ ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 ボ ラ イ ド C e N 3 B の ホ ウ 案 不 定 比 と 性 質
第 2 2 回 希 士 類 討 論 会
大 1 坂 ( 2 0 価 . 5 2 5 - 2 6 )  P P . 7 2 - 7 3 ,  N O . 1 B ・ 1 4
宍 戸 統 悦 , 里 弁 寸 明 子 , 菜 令 花 , 奥 正 興 , 佐 原 禿 二 , ビ ジ エ イ
岡 山 繁 上 藤 邦 男 , 創 殿 良 消 賢 , 石 沢 芳 火 , 旧 中 雅 彦 , 菅 原 孝 昌 ,
大 石 修 治 飽 頭 直 樹 , 古 曵 重 美 , 川 添 良 幸 , 中 嶋 ・ 滋 t
9 7 8 . G a N  D o t  F o m l a t i o n  b y  l m p l a n t  s o u r c e  G r o w l h
第 1 0 9 回 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 附 演 会 ( 2 0 0 5 年 春 剣 )
東 北 大 学 金 属 材 ' 料 研 究 所 ( 2 0 価 . 5 2 6 - 2 7 ) P . 5
R .  B u c k m a s t e r ,  Y .  Y a o ,  M .  Y o k o y a r n a , 1 .  s e k 地 U c h i , J .  H .  Y O 0 ,  K .  s h 川 ,  T .  H a n a d a ,
T .  G o t o ,  Y .  K a w a z o e  a n d  T .  Y a o
9 7 9 . 第 ' 原 理 計 算 に よ る 安 息 、 呑 酸 と そ の 誘 導 体 の テ ラ ヘ ル ツ ス ペ ク ト ノ W 弊 析
ク マ ー ノ レ ,

















Y. Ka、vazoe, F. cimpoesu, M. Fa、binteanu and M. Yamashita
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983.Transp011PropC11ies ofsome Molecular Eleclronic Devices
109回東北大学金属材料研究所講演会(2005年春期)明3
東北大学金加躰オ料研究所(2005.526-27)P.56
A.A. Farajian, R.V. Belosludov,0.V. pupysheva, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
984.The Firsl principles study ofptAdsorbed on carbon Nanotube
第1仭回東北大学令応井オ料研究所講演会 C0価午春期)
東北人学金属材料研究所(2005.526-2刀P.57
G. chen and Y. Ka、vazoe
4 9 9
9 8 5 . 冱 h  / n i h o  s t u d y  o f G r o u n d  a n d  E x c l t e d  s t a t e s  o f 0 屯 a n l c  a n d  o r g a n o m e t a Ⅱ i c  c h l ' o m o p h o r e s
第 1 0 9 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 年 春 期 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 5 2 6 - 2 7 ) P . 5 8
T a l g a t  M . 1 n e r b a e v ,  R o d l o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s l 】 1  M i z u s e k i ,  M a s a e  丁 a k a 1 1 a s h l ,
S h i g e k i  s a i t o  a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
9 8 6 . F i r s t  p r i n c i p l e s  s t a d i e s  o f z i n c  o x l d e  N a n 0 加 b e
第 1 0 9 1 司 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 午 春 期 )
束 北 大 学 金 屡 オ オ 料 ゐ 湃 究 所 ( 2 0 晒 . 5 2 6 - 2 7 ) P . 5 9
A m i l J a i n ,  v u a y  K u m a r a n d  Y o s h l y u k i K a w a 2 0 e
9 8 7 . E 仟 e c t o f s o d i u m  c o u n t e l i o n s  o n  D N A  c o n d u c t a n c e :  A n l h / 、 n i h ' o  s t u d y
第 1 0 9 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 晒 午 春 期 )
東 北 大 学 金 属 材 半 H 冴 究 所 ( 2 0 0 5 . 5 2 6 - 2 7 ) P . 6 0
0 . V .  p u p y s h e v a ,  A . A .  F a r a J l a n ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k i  a n d Y .  K a W 能 o e
9 8 8 . A t o m i c  s t N C 加 r e s  a n d  M a g n e l i s m  o f M 、 S 、 , c l u s t e r s
第 1 0 9 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 年 春 期 )
東 北 大 学 金 属 材 半 斗 可 究 所 ( 2 0 0 5 . 5 . 2 6 - 2 7 ) P . 6 1
P .  M u r u g a n ,  V り a y K u m a r , Y o s h i y u k i K a w a z o e a n d N o n o o t a
9 8 9 . p a i r e d  a n d  u n p a i r e d  s p i n s  i n  p o l y 1 1 e d r a n e s  c . H 小  P o l y e n e s  c n H n ,  a n d  p o l y a c e n e s  C 4 が 2 H ユ " 児
F r o m  M o l e c u l e s t o  M a t e n a l s
第 1 0 9 回 東 北 大 学 金 属 材 料 可 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 5 午 春 期 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 5 . 2 6 - 2 7 ) P . 6 2
F .  c i m p o e s u ,  M . R .  p h i l p o l t  a n d  Y .  K a w a z o e
9 9 0 . N a ク ラ ス タ ー の 原 子 空 孔
















994.First-prlnciple calculations of Hypernne parametels with Mixed Basis Method: An AⅡ
Eleclron Approach to Hyper"ne stlucture
第109同東北大学金属材1斗研究所'1脈演会(20051畔刷翊)
東北人学金属材料研究所(2005.5.26-27)P.74




U東朋樹一暢場英勺1, R.V. Belosludov, A.A、 Farajian,水1欝博志, j比添良*
996.第一原理;汁算による SCR、B、およびSCRh3B,C代の弾竹1的諸牛予性のi平価
5 0 1
第 1 0 9 回 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 年 春 期 )
束 北 大 学 令 属 材 ' 牛 斗 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 5 . 2 6 - 2 7 ) P . 7 6
佐 j 京 亮 三 , 宍 子 所 允 悦 , 野 村 明 イ , 下 j 俸 邦 男 ,  W 「 Ⅱ 1 _ 1  繁 , v i j a y K u m a r , 小 嶋 、 雄 ,
川 添 良 幸
9 9 7 .  s t a b i l i z i n g  t 1 1 e  s i l i c o n  F U 1 1 e r e n e  S 1 2 0  b y  T h o r l u m  E n c a p s u l a t i o n
第  1 0 9 川 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 年 存 朔 )
東 北 大 学 令 応 芥 オ 料 , 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 5 2 6 - 2 7 ) P 、 8 7
A b h i s h e k  K u m a r  s i n g h ,  V 司 a y  K Ⅱ n l a r  a n d  Y O S 1 1 i y u k i  K a 、 v a z o e
9 9 8 . イ イ 灰 処 理 に よ る 廃 棄 コ ン ク リ ー ト 中 の 末 水 和 セ メ ン ト 同 収 の 試 み
第 5 9 同 セ メ ン ト 技 術 大 会 講 演 要 旨
東 京 ( 2 0 0 5 . 5 2 5 - 2 7 )  P P 2 9 0 - 2 9 1
桜 倒 良 治 , 石 井 昭 浩 , 丸 1 _ 1 _ 1 久 一 , 川 添 良 幸
9 9 9 . T h e o r e t i c a l  s t u d y  o f E l e c t r o n i c  a n d  T r a n s p o r t  p l o p c r [ i e s  o f D o p e d  c a r b o n  N a n o l u b e
第 6 6 回 応 用 物 理 学 会 学 術 講 演 会
徳 島 大 学 ( 2 0 0 5 . 9 7 、 1 1 )  P . 4 2 1 ,  N O . 1 0 P ・ F ・ 1 7
R 。 d i 。 n  v .  B e l o s l u d o v ,  N o b u a k i l g a r a s h i ,  H l r o s h i  M i z u s e k i ,  T a i s h i T a k e n o b u ,
Y o s h i h i r 0 1 、 v a s a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a 2 0 e
1 0 0 0
第 一 ・ 原 理 計 算 に よ る フ ェ ロ セ ン お よ び ポ ル フ ィ リ ン 分 子 の 心 、 吽 ' i 平 価
第 6 6 回 応 用 物 理 学 会 学 術 誥 演 会
徳 島 大 学 ( 2 0 0 5 9 7 、 1 1 )  P . 1 1 0 I  N O . 8 a ・ V ・ 6
上 原 川 井 " , 五 十 娘 U 小 昭 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d 例 ,  A m i r A .  F a r a j i a n 、 水 関 1 尊 心 ,  J Π 1 八 良 ■
1 0 田
C r ゞ の 屯 子 構 造 : 光 飢 籬 分 光 と 兆 度 汎 関 数 計 ゛
日 本 物 1 里 学 会  2 0 0 5 年 秋 季 大 会
大 阪 市 ゛ 1 大 学 ( 2 0 0 5 9 . 1 2 - 1 5 ) P 2 4 0 , N 0 2 1 a x G ・ 5





























1 0 0 7 堆 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る 第 三 周 川 リ 京 子 系 列 の フ ン ト 経 験 則 の 解 釈
日 本 釡 属 学 会  2 0 0 5  秋 手 1 誥 Υ 貞 大 会
広 島 大 学 ( 2 0 0 5 . 9 2 8 3 の  P . 4 6 2
小 ! _ U 仔 那 条 行 , 本 郷 研 太 , 前 園 涼 , 川 添 良 ・ 幸 , 安 原  t 羊
1 0 0 8
原 子 空 孔 を 有 す る N a ク ラ ス タ ー の サ イ ズ 依 存 性
日 本 金 屈 学 会  2 0 0 5 午 秋 期 講 演 大 会
広 島 大 学 ( 2 0 0 5 9 2 8 - 3 の  N O . 0 4 脇 ・ 2
g 切 寮 正 寛 , 川 添 良 幸 , v u a y K u m a r
1 0 0 9 ト レ ハ ロ ー ス 関 述 物 質 ' の テ ラ ヘ ル ツ ス ペ ク ト ル の 理 i 制 幌 析
日 本 ニ ン ビ ュ ー タ 化 学 会  2 0 0 5 秋 季 年 会
徳 島 ノ く 学 ( 2 0 0 5 . 1 0 . 1 5 - 1 6 ) 即 . 1 5 - 1 6
高 橋 ま さ え , 川 添 良 雫
1 0 1 0
ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 希 士 類 ロ ジ ウ ム ボ ラ イ ド の 合 成 、 単 結 晶 化 お よ び 評 価
第 5 0 回 人 、 L 結 品 討 論 会
右 古 屋 大 学 ( 2 0 0 5 . Ⅱ . 4 - 5 )  P P . 1 2 0 - 1 2 1 , N O . 2 B 6
火 戸 統 悦 , 岡 山 繁 , 石 沢 芳 夫 , 工 藤 邦 男 , 飯 泉 消 賢 , 奥 正 興 , 菜 令 花 ,
倒 中 雅 彦 、 野 木 [ 占 村 , 佐 原 亮 二 才 昜 蓋 邦 男 , 小 島 秀 伸 , ビ ジ ェ イ ' ク マ ー ル ,
野 村 1 明 子 ご 苛 j 京 孝 品 , 戸 祥 鄭 ミ ・ ・ 郎 , 小 原 和 夫 , 大 石 修 治 , 古 曳 重 矣 , 川 添 良 ¥ ,
1 1 、 1 1 1 鳴 一 ・ ι 准
1 0 1 1
第 一 原 円 玩 凶 司 こ よ る メ タ ロ セ ン 分 ・ 子 の 導 屯 性 部 価
第 Ⅱ 0 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 5 . " . 1 4 - 1 5 ) P . Ⅱ
_ 上 原 朋 樹 、 五 十 妓 U 「 扣 召 ,  R . V .  B e l o s l u d 例 , A .  A .  F a r a j i a n , 水 洪 Ⅱ 専 心 、 , 川 添 良 、 "
1 0 1 2 .  E l e c t r o n i c  M e c h a n i s m  o f  小 e  R o l e  o f  v a c a n c i e s  a n d  i n  小 e  E l a S Ⅱ C  p r o p e r t i e s  o f
P e r o v s k i t e 、 T y p c  R E R h 3 B ,  w l t h  R E  =  S C ,  Y ,  a n d  L a
第110回東北大学金属材料可究所諧演会(2005郁秋季)
束北大学金属材料・研究所(2005.11.14-15) P.19







1014Solvent E行'ect on Eleclronic Excitations in Dゆolar RU小alium(1D Ammine complexes
第Ⅱ0回東北入学金属材料研究所講演公(2005年秋季)
東北大学金属、材1斗研究所(2005.11.14-15)P32
Talgat M.1nerbaev, Rodion v. Belosludov, HiroS11i Mizuseki,











1017Theoletlca11nvesligation ofTransportt1Ⅱ01壌h a Gated Nanodevice
冴羽10回東北大学令属材才洲肝究所講演会(2005午秋季)
5 0 5
東 北 大 学 金 辰 ● 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 5 . H . 1 4 - 1 5 ) P . 7 1
A . A .  F a r a j i a n ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  T .  H a s h i z u m e ,  H 、  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
1 0 1 8 .  E v o l u t i o n  o f  E l e c l r o n i c  s t N c t u r e  a n d  c o n d u c t a n c e  o f  D N A  a n d  l t s  s o d i u m  s a l t s  u n d e T
E l e c t r i c  H e l d :  F i r s t ・ p r l n c i p l e s  s t u d y
第 1 1 0 回 東 北 大 学 金 属 材 ' 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 価 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 半 汎 俳 究 所 ( 2 0 0 5 . 1 1 . 1 4 - 1 5 ) P . 7 4
0 . V 、  p u p y s h e v a ,  A . A .  F a r a 」 1 a n ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k i ,  a n d  Y .  K a w a z o e
1 0 1 9 .  D f T  A n a l y s i s  o f  s p l n  p o l a r l z a t i o n  M e C 1 旧 n i s m  m  c o r e  R e g i o n  u s i n g  田 〕  A 1 1 ・ E l e c t r o n
M i x e d  B a s e s  M e l h o d
第 Ⅱ 0 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 午 秋 本 )
東 北 大 学 金 属 、 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 1 1 . 1 4 - 1 5 ) P . 8 3
M o h a m n l a d  s a e e d  B a h r a m y ,  M a r c e l s l u l t e r a n d Y o s h l y u k i K a w a z o e
1 0 2 0
S t n l c t u r e  a n d  E l e c t r o n i c  p r o p e r [ 1 e s  o f z n o  N a n o c l u s t e r s
第 1 1 0 同 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 5 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 判 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 1 1 . 1 4 - 1 5 ) P . 幻
A m i { J a i n ,  V Ⅱ a y  K u m a r a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 0 2 1 メ タ ロ セ ン 分 子 の 電 気 導 確 特 性 に っ い て の 理 論 角 件 斤
応 用 物 理 学 会 東 北 支 部 第 6 0 回 学 術 誥 演 会
秋 倒 大 学 ( 2 0 0 5 . 1 2 . 8 - 9 )
_ ト J 東 " 川 討 , 五 十 辰 ψ 佃 召 ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  A . A .  F a r a j i a n , 水 段 計 専 志 , 川 添 良 一
1 0 2 2
メ タ ロ セ ン 分 了 ・ の 電 気 的 特 性 に っ い て の 理 論 解 析
2 0 0 6 年 ハ イ パ フ ォ ー マ ン ス コ ン ピ ュ ー テ ィ ン グ と 計 算 利 ・ 学 シ ン ポ ジ ウ ム
東 京 大 学 ( 2 0 0 6 . 1 . 1 8 - 1 9 )  P . 5 1






























早 稲 1 ・ U 大 学 ( 2 0 0 6 3 . 2 1 3 . 2 3 )  P . 4 6 0
小 島 秀 伸 _ 佐 原 亮 二 , 宍 戸 統 悦 , 野 , 村 明 子 , 下 修 邦 男 , 岡 田
巾 叫 ト ' 雄 , 川 添 良 雫
1 0 2 9
第 ・ 1 京 理 計 算 に よ る 希 上 類 ロ ジ ウ ム ホ ウ 化 物 ・ 炭 化 物 の 収 踏 戌 的 特 陛
口 本 金 属 学 会  2 0 0 6 春 期 大 会 講 演 概 要
早 ↑ 而 田 大 学 ( 2 0 0 6 3 2 1 3 , 2 3 ) P . 4 6 0
佐 原 亮 二 , 宍 f 所 充 悦 , 野 村 「 明 子 ,  l j 撫 邦 男 , 岡 田 繁 , V 加 y K u m a r , 中 1 鳩 一 雛 ,
川 添 良 幸
1 0 3 0
内 余 合 金 L に お け る C 0 の 酸 化 に 鬨 す る 理 論 研 究
日 本 釡 属 学 会  2 0 0 6 春 期 大 会 講 演 概 要
早 稲 田 大 学 ( 2 0 0 6 3 . 2 1 3 2 3 ) P . 4 6 1
岡 利 剛 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
1 0 3 1
繁 ,  V 司 a y  K u m a r ,
β _ D _ G l u c o p y m n o s e 単 分 子 系 所 佶 晶 系 の テ ラ ヘ ノ レ ツ 振 動 モ ー ド の 計 算 比 較
2 0 0 6 午 弄 季 第 5 3 回 応 Π 科 勿 理 学 関 係 連 合 講 演 会 予 稿 集 N 0 3
武 蔵 、 f 業 大 学 ( 2 0 0 6 3 . 2 2 - 2 6 ) P . H 8 2 , N 0 2 5 P ・ M ・ P
斎 藤 繁 喜 , タ ル ガ ッ ト  M . イ ン ネ ル バ エ ブ , 水 関 博 志 , 五 十 嵐 伸 昭 , 川 添 良 、 ー
1 0 3 2 フ ン H 刊 の 起 源 は 何 か ?
H 本 物 理 学 会 第 6 1 回 午 次 大 会
愛 媛 大 学 ・  1 公 Ⅱ 1 大 学 ( 2 0 0 6 3 2 7 3 の P . 1 5 9 , N 0 2 8 a T B ・ 1 0
木 瓣 雨 牙 太 , 小 山 田 降 行 , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
1 0 3 3 拡 散 量 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る 分 子 の 安 定 性 と フ ン ト 貝 怖 戈 立 卸 由 の 正 し し 寸 W 昇 ~
ク ー ロ ン 多 体 系 の 本 質 ど 超 大 規 模 計 節 ~
第 2 和 1 「 計 算 科 . 学 に よ る 新 た な 知 W ) 発 見 ・ 統 合 ・ 創 出 」 シ ン ポ ジ ウ ム
曙 十 算 科 ・ 学 の 戦 略 と 炊 世 代 コ ン ビ ュ ー タ 」
つ く ば 、 茨 城 ( 2 0 0 6 . 4 . 4 - 5 )  P P . B 8 - 1 4 9
川添良幸,本郷研太,小山田隆行,前園涼,安原洋
1034. Electronlc Mechanism of t11e Role of vacancy and carbon in the Elaslic pl'openies in
Perovskite-type Rare Ear【h Rhodium Borides
Computational science 、vorkshoP 2006
"computational MateTials science: Frontier ofapplications ofDFT and beyond'
Tsukuba, Japan (2006.4.17-19)
R. sahara, H. Kojima, T. shishido, A. Non〕ura, K. K11dou, S. okada, vijay Kumar,
K.NakajimaandY. Kawazoe
1035Origin ofHund'S MU川Pliciw Rule and MolecularstabⅡityby DQMC
The lcQC2006 SateⅡitc symposium in S印dai
Sendai, Matsusl]hl]a,,1apan (2006.5.16-19)






1037Eleclronic and lranspor【 properties ofBi Atomic 、vire
ナノ学会第4回人会講演ア稿集
京都大学(2006.5.19-2D P.107, NO.PSI-19






1 0 3 9
第 一 1 卓 皿 計 算 に よ る  R e R ル B 、 C _ 、 ( R e = S C , Y ) の 収 對 戒 的 特 性 i 平 イ 而
ナ ノ 学 公 第 4 匝 リ く 公 講 演 予 和 等 三
京 都 大 学 ( 2 0 0 6 . 5 . 1 9 - 2 1 )  P . 1 5 0 ,  N O . P S I - 6 2
佐 貯 3 モ ニ , 宍 戸 統 悦 , 野 木 」 明 子 ,  f 藤 邦 男 , 岡 田 繁 , V 加 y K u m a r 1 1 引 嶋 一 雄 ,
川 添 良 ・ 女
第 一 j 京 理 計 算 を j l ] い た ぺ ロ ブ ス カ イ ト 型 希 土 類 ロ ジ ウ ム ホ ウ 化 物  R E R h 3 B 、
1 0 4 0
( R E = S C ,  Y ,  L a ,  c e ) の 弾 性 特 性 i 平 価
ナ ノ 学 会 第 4 1 回 大 会 誰 市 ミ 予 稿 集
京 都 大 学 ( 2 0 0 6 . 5 . 1 9 - 2 "  P . 1 5 1 ,  N O . P S I - 6 3
小 島 秀 伸 , 佐 原 亮 二 , 宍 f 所 允 悦 , 野 木 j 明 子 ,  l j 帳 邦 男 , 岡 Π 1  繁 , v i ⑫ y K u m a r ,
中 乢 ト ' 雄 , 川 添 良 ■
1 0 4 1
第 ・ 原 理 計 算 に よ る  P I 、 M ( M = R U , s n ) 合 令 上 で の C 0 両 剣 ヒ に 関 す る 鄭 而 雨 仟 究
ナ ノ 学 会 第 4 回 大 会 講 淡 予 稿 集
京 都 大 学 ( 2 0 0 6 . 5 . 1 9 - 2 1 )  P . 1 8 9 _  N O . P S I - 1 0 1
岡 利 昭 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
1 0 4 2
第 一 原 理 計 算 に よ る フ ェ ロ セ ン ワ イ ヤ ー の 電 気 イ ム 導 心 語 平 価
ナ ノ 学 会 第 4 1 司 大 会 誥 雅 f f 稿 集
京 名 1 け く 学 ( 2 0 0 6 . 5 . 1 9 - 2 1 )  P . 1 9 0 ,  N O . P S I - 1 0 2
U 京 朋 樹 , 五 十 嵐 心 則 召 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r a j i a n , 水 関 博 心 , 川 添 良 ¥
1 0 4 3
T h e 。 r c t i c a l  s t 1 1 d y  o f  s o l v e n l  E 仟 e c t  o n  N o n 1 1 n e a r  o p t i c a l  p r o p e 1 1 i e s  o f  N 、 M e t h y l  a n d
N - A r y l  p y l ' i d l n R l m  c a t i o n s
ナ ノ 学 会 第 4 回 大 会 講 淡 予 ネ 高 集
京 都 大 学 ( 2 0 0 6 . 5 . 1 9 - 2 1 )  P . 1 9 1 ,  N O . P S I - 1 0 3
T a l g a t 1 Π e r b a e v ,  R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h l  M i z u s e l u ,  M a s a e  l a k a h a S 1 1 1  a n d























1049. Di仟erent Field Emission panems lnduced by Di仟erent connnements of the pentagon
Rmgs Localed on capped carbonNanotubeゞ TゆS
ナノ学会第4回大会誥演・f坏高集
京都大学(2006.5.19-2D P269,NO.PS2-71
Mohalnmad Khazaei. AmirA. Farajian and YoshiyukiKawazoe
5 1 1
1 0 5 0
E l e c t r 0 Π 、 p h o n o n  c o u p l i n g  i n  T r a n s p o d  t 1 1 r o u g h  c a r b o n N a n o t u b e s
ナ ノ 学 会 第 4 回 大 会 諧 演 予 1 高 集
京 都 大 学 ( 2 0 0 6 . 5 . 1 9 - 2 1 )  P 2 7 0 , N O . P S 2 - 7 2
N a d e s  G o o i z a d e h ,  A m i r A .  F a r 可 i a n  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 0 5 1
第 一 j 点 理 計 算 に よ る  R e R h 3 B 、 C 1 Ⅸ ( R e = S C , Y , L a ) の 機 械 的 特 性
第 H 1 回 東 北 大 学 金 属 材 * " 升 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 6 年 春 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 6 . 5 2 5 - 2 6 ) P . 5 2
イ 左 原 亮 ブ . , 宍 戸 統 悦 , 野 村 明 子 , 工 隅 4 邦 男 , 岡 田 繁 , v i j a y K u m a r , 中 1 1 鳴 一 ι 紅 ,
川 添 良 幸
1 0 5 2
非 経 験 的 分 子 軌 道 法 に よ る G 偽 气 Z ・ 0 , 2 ・ , 4 ・ , 6 ・ ) ク ラ ス タ ー の 安 定 構 ' の 研 究
第 1 Π 1 可 束 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 6 年 春 季 )
東 北 大 学 令 屈 材 半 H 肝 究 所 ( 2 0 0 6 . 5 2 5 - 2 6 ) P . 5 3
菊 地 英 樹 , 高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸
1 0 5 3
P t 、 M ( M " R U , s n ) 合 釡 上 で の C 0 酸 化 に 1 判 す る 理 論 研 究
第 Π 1 1 田 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 6 年 春 季 )
東 化 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 6 . 5 2 5 - 2 6 ) P . 5 4
岡 利 昭 , 水 関 博 志 , 川 添 良 平
1 0 5 4
第  J 原 鄭 計 算 に よ る フ ェ ロ セ ン ワ イ ヤ ー の 准 気 的 特 隆 の 理 i 釧 界 析
第 I H  同 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 6 年 春 季 )
東 北 大 学 金 属 材 翆 師 Ⅱ 究 所 ( 2 0 0 6 . 5 2 5 - 2 6 ) P . 5 5
上 原 朋 樹 , 五 十 嵐 伸 昭 ,  R o d i o n v . B e l o s l u d o v , A m b A .  F a 皿 j i a n , 水 関 博 ・ , ' 、 , 川 添 良 ¥ Ξ
1 0 5 5
N a , C U , A g ナ ノ ク ラ ス タ ー の 原 子 配 夕 1 ル 汗 列 犬 の サ イ ズ 依 存 性
第 H 1 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ' i 愉 寅 会 ( 2 0 0 6 年 春 季 )
東 北 大 3 を 金 屈 材 料 府 1 究 所 ( 2 0 0 6 . 5 2 5 - 2 6 ) P . 5 6
イJ可振正寛, Vりay Kulnar,川添良幸











1058Similariw and Di丘erencesin the Gmwth Behaviors ofNa, cu andAg clusters
Symposiuln on progress and prospects in Molecular Dynamics simⅡlation
-1n Memoly ofpr0企Ssor S1地ichiNose
慶j心義塾大学,神奈川(2006.6.6-8)











川 添 良 幸
1 0 6 1
え h  加 i h ' o  s l u d y  a b o u t t h e  M e l t i n g  o f N a  c l u s l e r s
K I N K E N 、 W A K A T E 2 0 0 6
3 r d  M a 1 Ⅸ ・ i a l s  s c i e n c e  s c h o o l  f o r Y o u n g  s c l e n l i S 蛤 " p h y s l c s  a n d  A p p l i c a t i o n s  o f A d v a n c e d
M a g n e l i c  M a t e r l a l s "
A k i u ,  s e n d a i ( 2 0 0 6 . 8 2 6 - 2 8 )  P . 9 5
M a s a h i r o  l t 0 1 1 ,  v i j a y  K u m a r ,  T a m l o  l k e s h o j i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
1 0 6 2 .  D i f f e r e n t  F i c l d  E m i s s i o n  p a t t e r n s  l n d u c e d  b y  D i f f e r e n t  c o n n n e l n e n t s  o f 山 e  p e n t a g o n
R i n g s  L o c a t e d  o n  c a p p e d  c a r b o n  N a n o t u b e s '  T ゆ S
K I N K E N 、 、 N A K A T E 2 0 0 6
3 r d  M a t e r i a l s  s c i c n c e  s c h o o l  f o r  Y o l m g  s c l e n t i s t s  " p h y s l c s  a n d  A p p l i c a l i o n s  o f A d v a n c e d
M a g n e t i c  M a t e r i a k "
A k i u ,  S 印 d a i ( 2 0 0 6 . 8 2 6 - 2 8 )  P . 1 0 1
M o h a m m a d  K h a z a e i 、  K e n n e t h  A .  D e a n ,  A m Ⅱ ' A .  F a r a i i a n  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 0 6 3
S u p e r e x C 1 1 a n g e  l n t e r a c t i o n s  i n  l n 叩 U r i t y  p a i r  D o p e d  T i 0 2
K I N K E N 、 W A K A T E 2 0 0 6
3 r d  M a t c r i a l s  s c i e n c e  s C 1 1 0 o l  f o r  Y Ⅸ m g  s c l e n t i s t s  " p h y s i c s  a n d  A p p l i c a l i o n s  o f A d v a n c e d
M a g n e t i c  M a l e r i a l s "
A k i u ,  s e n d a i ( 2 0 0 6 . 8 2 6 - 2 8 )  P . 1 1 2
P .  M u n l g a n ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M l z u s e k l ,  T .  N i s h i m a t s u , T .  F u k u m u r a ,  M .  K a w a s a k i
a n d
M a g n e l i c  c l r c u l a r  D i c h r o i s m  s p e c t r a  m  a
1 0 6 4
Z n l _ 、 C R T C :  F l r s t - p r i n c i p l e s  c a l c u l a t l o n s
K I N K E N 、 W A K A T E 2 0 0 6
3 r d  M a t c r i a l s  s c i e n c e  s c h o o l  f 引  Y 0 1 1 n g  s c i e n t i s t s  " p h y s l c s  a n d  A p p l i c a t i o n s  o f A d v a n c e d
Y .  K a w a z o e
Π 、 V I  D i l u t e d  M a g n e t i c  s e m i c o n d u c t o r
Magnelic Matenals"
Akiu, S肌dai(2006.8.26-28) P.129


























千 葉 大 学 ( 2 0 0 6 9 2 3 - 2 6 ) N O . 2 4 a w D ・ 6 ( 口 頭 発 表 )
菊 地 英 樹 , 高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸 , 渡 辺 明 , D M I T R U K . A n d r i y , 粕 朴 厚 生
1 0 7 0
第 二 、 第 三 周 朔 原 子 系 列 の フ ン ト 則 解 釈 に お け る 電 子 相 関 の 役 割
日 木 物 理 学 会  2 0 0 6 年 度 秋 季 大 会
千 葉 大 学 ( 2 0 0 6 . 9 2 3 - 2 6 )  N 0 2 4 a x D ・ 8  U コ 頭 発 表 )
小 山 H W 条 行 , 本 劉 靭 太 , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
1 0 7 1
多 体 屯 子 系 の 完 全 f 幌 と 第 一 原 理 M D 計 算 に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 用 新 物 狩 受 計 一
確 子 相 関 に 関 す る 従 来 の モ デ ル の 闇 違 い と 厳 籟 数 値 計 算 に よ る 根 本 的 皿 解 一
富 士 通 株 式 会 社 材 料 設 計 ソ リ ュ ー シ ョ ン セ ミ ナ ー
愛 会 Π ( 2 0 0 6 9 . 2 6 )
川 添 良 幸
1 0 7 2
レ ー ザ ー ア ブ レ ー シ ョ ン に よ る S 山 の 重 合 反 応 の 理 論 的 解 析
日 本 コ ン ビ ュ ー タ 化 学 会  2 0 0 6 秋 季 午 会 ( S C C J 2 0 0 6 )
北 海 道 教 育 大 学 函 館 校 ( 2 0 0 6 . 1 0 . 1 4 - 1 5 ) N 0 2 P ・ 0 6
菊 地 英 樹 , 高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸 , 渡 辺 明 , D M I T R U K . A n 小 i y , 粕 谷 厚 生
1 0 7 3
第 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る 分 子 及 び 分 子 性 結 晶 の テ ラ ヘ ル ツ 振 動
平 成 怜 年 度 日 本 分 光 学 会 テ ラ ヘ ル ツ 分 光 部 会 シ ン ポ ジ ウ ム
" テ ラ ヘ ル ッ 分 光 の 最 先 端 " ( 招 待 討 岬 釦
湘 南 ( 2 0 0 6 . 1 1 2 3 ) N O . 1 - 6
川 添 良 雫 , 斎 藤 繁 喜 ,  T a l g a t .  M . 1 n e r b a e v ,  R o d i o n v .  B e l o s l u d o v , 水 関 1 専 , ' ,
五 十 嵐 伸 昭 , 野 手 危 之 介
1 0 7 4
分 子 の 安 定 性 と 磁 性 の 根 源 的 理 解 一 多 体 電 子 系 の 厳 籟 計 算 に よ る 従 来 モ デ ル の 誤
り の 確 定 一
第 2 0 回 分 子 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 討 i 兪 会 講 演 要 旨 集 2 0 0 6 ( 招 待 講 演 )
仙 台 ( 2 0 0 6 . 1 1 2 7 - 2 9 )  P P . 1 6 - 1 7
川添良",,本郷研太,小山1_川難lj,丸辻1洋平,安原洋



















1079Theoretica11nvesligation ofthe Magnclic propalies ink2Fe14B with R = Y, Nd and Dy
第112回東北大学金属材料研究所講演会(2006仟1火季)
東北大学金属材牛斗研究所(2006.H30-12.DP.86
Ryoji sahara, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
1080Intelstitial oxygen and Dopant An'angementin Tin・Doped lndium oxide
5 1 7
第 H 2 地 1  東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 6 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 靭 究 所 ( 2 0 0 6 . Π 3 0 - 1 2 . 1 ) P . 8 7
T . M .  h w r b a c v ,  R .  s a h a r a 、  H .  M l z u s e k i ,  T .  N a k a m u r a  a n d  Y .  K a w a z o e
1 0 8 1
ホ ス フ ァ ア レ ン の 二 最 化 反 応 機 備 の 廻 論 ポ ル 汗 究
第  1 1 2 阿 東 北 大 学 令 屈 材 判 ・ 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 6 午 秋 季 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 6 . H 3 0 - 1 2 、 D P . 8 8
廣 瀬 大 怖 , 品 橋 ま さ え , 川 添 良 幸 , 伊 藤 繁 和
1 0 8 2
価
第 一 原 副 苓 1 ' 算 を 用 い た ハ イ ア ー ボ ラ イ ド ( N a A 旧 、  A I M g B 、  A I [ i B W ) の 弾 性 1 予 性 評
第 Ⅱ 2 回 東 北 大 学 企 属 材 料 刷 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 6 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 斗 斗 研 究 所 ( 2 0 0 6 . 1 1 3 0 - 1 2 . 1 ) P . 8 9
小 島 秀 佃 , イ 左 j 原 亮 二 , 宍 戸 統 悦 、 野 村 明 子 , [ 耐 影 水 男 , 岡 田
中 鴫 ・ 一 雄 , 川 添 良 幸
1 0 8 3
ハ イ ア ー ボ ラ イ ド ( N a A I B N ,  A I M g B 叫 ,  A I L i B N ) の 肌 i 兪 【 削 単 卜 乍 牛 汁 4 漸 平 価
1 1 川  H 本 フ ラ ッ ク ス 成 長 可 究 発 表 会 訓 . 演 要 旨 集
第
信 ナ H 大 学 ( 2 0 0 6 . 1 2 . D  P 2 0 , N O . 1 0 1 0 A
小 島 秀 伸 , 佐 原 亮 三 , 宍 戸 統 悦 , 野 村 明 子 , _ 1 二 藤 邦 男 , 岡 田 繁 , v u a y K u m a r ,
, ・ ^ U 嶋 ・ 一 ι 質 , 川 添 良 幸
ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 希 _ ■ 迺 ロ ジ ウ ム ホ ウ 化 物 お よ び 炭 化 物 に お け る 収 對 戒 的 " 性 の 郡
1 0 8 4
i 制 岬 析
1 回 日 本 フ ラ ッ ク ス 成 長 研 究 発 表 会 附 演 要 旨 集
第
信 小 卜 1 大 学 ( 2 0 0 6 . 1 2 . D  P . 4 6 ,  N O . 1 P 1 5
イ ι リ 原 亮  1 , 小 島 秀 伸 , 宍 ナ i 紗 a 兒 , 里 井 寸 明 イ ,  E j 藤 邦 男 , 岡 剛,
寸 ・ U 鴫 一 雄 , 川 添 良 幸
繁 ,
1 0 8 5
V u a y  K u m a r ,
繁 ,  v i j a y  K Ⅲ η a r ,




























1 0 9 0
拡 1 拠 北 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る 分 子 の 安 定 性 の 厳 籍 ' 汁 排 ・
文 部 科 学 省 「 最 先 端 ・ 高 性 能 汎 用 ス ー パ ー コ ン ピ ニ ー タ の 開 発 利 用 」
プ ロ ジ ェ ク ト 次 世 代 ナ ノ 統 合 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ゥ エ ア の 研 究
閉 発 , 第 1 回 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
n 別 倫 ( 2 0 0 7 3 . 5 - 6 )  P P 3 8 - 4 1
川 添 良 幸
1 0 9 1 ビ リ ア ル 定 罪 に 基 づ く 水 素 分 子 の 化 学 結 合 の 研 究
日 本 物 理 学 会  2 0 0 7 年 春 季 大 会
鹿 児 島 大 学 ( 2 0 0 7 3 . 1 8 - 2 D N O . 1 9 P W B ・ 5
本 郷 研 太 , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
1 0 9 2
F 1 1 n d a m e n t a l  p r o g r e s s  i n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c l e n c e  A C 1 1 i e v e d  b y  A c c u r a t e 互 b  l n i h ' 0
M c t h o d - H l m d ' S  M u l t i p l i c i t y  R u l e -
2 1 S t  c o E  P R O G R へ M ,  T o h o k u  u n i v .  M a t e r i a l s  R e s e a r c h  c e n t e r , 1 n l e r n a t i o n a l  c e n t e r  o f
R e s e a r c h  a n d  E d u c a t i o n  f o r  M a t e r l a l s ,  R e s e a r c h  &  E d u c a t i o n  R e v l e 、 V  M e e れ n g
東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 3 . 1 9 ) P . 1 8
Y .  K a w a z o c ,  K .  H O T l g o ,  T .  o y a m a d a ,  Y .  M a n l y a n a  a n d  H .  Y a s u h a r a
1 0 9 3 I n t e r c o n n e c t i n o  D i 仟 C r e n t  c a r b o n  N a n o t u b e s  b y  u s l n g  p e p t i d e  L m k a g e s
2 1 S t  c o E  P R O G R A M ,  T o h o k u  u n i v .  M a t e r i a l s  R e s e a r c h  c e n t e r , 1 n l e m a l i o n a l  c e n t e l '  o f
R e s c a r c h  a n d  E d 1 1 C a t i o n  f o r  M a t e r l a l s ,  R e s e a r c h  &  E d u c a t l o n  R e v l e w  M e e t i n g
東 北 大 学 金 属 材 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 3 . 1 9 ) P 2 7 ( p o s t e o
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  F a b i o  p i c h i e m  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 0 9 4
S i m i l a r i t i e s  a n d  D i 仟 e r e n c e s  i n  N a ,  C U ,  a n d  A g  C 1 1 1 S t e r s
2 1 S t  c o E  P R O G R A M ,  T o h o k u  U 川 V .  M a l e r l a l s  R e s e a r c h  c e n l e r , 1 n t e m a t i o n a l c e n t a '  o f
R e s e a r c h  a n d  E d u c a t i o n  f o r  M a t e r i a l s ,  R e s e a r C 1 1  &  E d u c a l i o n  R e v i e w  M e e t 血 g
東 北 大 学 令 属 材 1 ミ M 升 究 所 ( 2 0 0 7 . 3 . 1 9 ) P . 4 0 ( p o s t e r )
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H本金属学会講演概要 2007午春期(第 1401司)大会
千葉工業大学(2007.3.27-29) P.103 (S2.B)









日 本 金 j 風 学 会 訓 演 概 喫  2 0 0 7 午 赤 期 ( 第  1 4 0 1 叩 大 会
千 菜 T . 業 大 学 ( 2 0 0 7 3 . 2 7 - 2 9 )  P . 1 0 6  ( S 2 2 の
高 橋 ま さ え , 川 添 良 翫 , 福 原 幹 夫 , 井 _ 上 明 久
1 1 0 1 レ ー ザ ー ア ブ レ ー シ ョ ン に よ る S 山 の 重 合 反 応 の 理 論 的 解 村 〒
口 本 金 属 学 会 講 演 概 要  2 0 0 7 仟 イ 手 期 ( 第  1 4 0  回 ) 大 会
千 葉 工 業 大 学 ( 2 0 0 7 3 . 2 7 - 2 9 ) P . 1 0 7 ( S 2 2 2 )
菊 地 英 樹 , 「 布 橋 ま さ え , 川 添 良 幸 , 渡 辺 明 , D M I T R U K A n d r i y , 粕 谷 厚 生
Ⅱ 0 2
多 電 子 系 の 粘 密 計 算 に よ る 物 質 安 定 卜 生 の 正 し い 理 解
日 本 金 屈 学 会 講 淡 概 要  2 0 0 7 午 存 期 ( 第 1 4 0 回 ) 大 会
千 葉 工 業 大 学 ( 2 0 0 7 3 2 7 - 2 9 ) P 9 8 ( S 2 3 ) ( 基 朋 部 廿 寅 )
川 添 良 斗 1 , 本 郷 研 太 , 小 1 」 _ 1 田 隆 行 , 1 U _ L 1 洋 斗 Z , 安 原 洋
1 1 0 3
第 一 原 理 訓 ・ 算 に よ る R 2 F 0 心 ( R = Y , N d , D y ) の 磁 気 特 性
日 本 令 属 学 会 講 演 概 要  2 0 0 7 午 春 期 ( 第 ] 4 0 1 叩 大 会
下 葉 工 業 大 学 ( 2 0 0 7 3 2 7 - 2 9 ) P 9 8 ( S 2 . 4 )
佐 原 亮 二 . 水 鬨 博 志 , 川 添 良 幸
1 1 0 4
ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 希 士 類 ロ ジ ウ ム ボ ラ イ ド の 磁 性 、 硬 度 、 而 栖 剣 ヒ 性
第 2 3 同 希 士 類 討 論 会
東 京 ( 2 0 0 6 . 5 3 0 3 D  P P . 1 8 - 1 9 , N O . 1 A ・ 0 5
工 縢 邦 男 , 飯 泉 消 賢 , イ i 沢 芳 夫 ,
繁 ,
宍 戸 統 悦 , 葉 金 花 , 奥 正 興 , 岡 田
田 中 雅 彦 , イ 左 j 東 亮 t , 湯 益 邦 夫 , 小 島 秀 仙 , ビ ジ ャ イ ク マ ー ル , 里 件 1 明 子 ,
菅 原 孝 昌 , 戸 澤 慎 一 郎 , 小 j 京 和 夫 , 大 石 修 治 , 古 曳 重 美 , 川 添 良 ¥ , 中 岡 、 ラ ー 、 雄
1 1 0 5
溶 融 金 属 フ ラ ッ ク ス 法 に よ る R 、 R h 、 B ( R = 希 上 類 元 素 ) 系 化 合 物 単 1 加 " の 円 成
H 本 セ ラ ミ ッ ク ス 協 会 第 1 9 回 秋 季 シ ン ポ ジ ウ ム
山 梨 大 学 ( 2 0 0 6 . 9 . 1 9 - 2 1 )  P . 1 0 7 ,  N O . 1 P D 0 2


































1 1 1 0 ア ニ オ ン 性 マ グ ネ シ ウ ム ク ラ ス タ ー の 構 造 と 安 定 卜 生 に 関 す る 理 楡 計 算
ナ ノ 学 会 第 5 山 1 大 会
つ く ば 市 ( 2 0 0 7 . 5 2 1 - 2 3 )  P . 1 0 3 ,  N O . P S 1 5
高 橋 ま さ え , 川 添 良 幸 オ 圖 原 幹 夫 , 井 上 明 久
1 1 1 1 R 、 R h 、 B 系 ぺ ロ ブ ス カ イ ト 型 化 合 物 の ホ ウ 素 不 定 比 と 硬 さ
ナ ノ 学 会 第 5 回 大 会
つ く ば 市 ( 2 0 0 7 . 5 2 1 - 2 3 )  N O . P S 2 9
宍 戸 統 悦 , 奥 正 興 , 岡 田 繁 , 葉 金 花 , 森 孝 雛 , τ 藤 邦 男 , 飯 泉 清 賢 ,
澤 Ⅱ _ 1  普 , イ ぢ 京 亮 二 , 小 島 秀 仙 , ビ ジ ャ イ ク マ ー ル , 福 j 京 幹 夫 , ' t 易 葢 邦 夫 ,
野 村 明 子 , 菅 原 孝 昌 , 戸 澤 侠 一 郎 , 小 j 東 和 夫 , 野 木 直 行 , 古 曳 重 美 , 手 1 嶋 用 判 小 ,
大 石 修 治 , 川 添 良 幸 , 巾 嶋 一 雄
Ⅱ  1 2
R 2 F e 1 4 B  ( R = Y , N d ,  D y )
ナ ノ 学 会 第 5 回 大 会
つ く ば 市 ( 2 0 0 7 . 5 . 2 1 - 2 3 )  P . 1 9 7 ,  N O . P S I 0 7
侘 原 亮 三 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
Ⅱ B
レ ー ザ ー ア ブ レ ー シ ョ ン に よ り 生 成 L た S i , 1 m ク ラ ス タ ー の 安 定 構 造 に 関 す る 理 論
の 磁 気 特 性 の 第 一 原 理 計 算
計 算
ナ ノ 学 会 第 5 回 大 会
つ く ば 市 ( 2 0 0 7 . 5 2 1 - 2 3 )  P . 1 9 9 , N O . P S I 0 9
菊 地 英 樹 , 高 橋 ま さ え , 川 添 良 ゛ , 渡 辺 明 , D m y t m k A n d r i y , 粕 谷 厚 生
1 1 ] 4
ホ ス フ ァ ア レ ン の h e a d 、 t o 、 仇 i 1 型 [ 2 + 2 ] お よ び B + 2 ] 丁 j 劉 ヒ 反 j 心 の 理 論 的 研 究
ナ ノ 学 会 第 5 回 大 会
つ く ぱ 市 ( 2 0 0 7 . 5 . 2 1 - 2 3 )  P . 2 0 2 ,  N O . P S 1 1 2
廣 瀬 大 輔 , 高 橋 ま さ え , 川 添 良 * , 伊 藤 繁 和



























東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 5 . 2 4 - 2 5 ) P . 幻
佐 j 京 亮 二 , 水 関 博 志 , 川 添 良 雫
1  1 2 1
I n t e r S 1 川 a l o x y g e n  a n d  D o p a n t A n a n g e m e n t i n  T i n ・ D o p e d  l n d l u m  o x l d e
第 Ⅱ 3 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 7 午 春 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 5 2 4 - 2 5 ) P . 8 8
T .  M . 1 n e r b a e v ,  R .  s a h a l a ,  H .  M l z u s e k i ,  T .  N a k a m u r a  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 2 2
F i r s l p r i n c i p l e  s t u d i e s  o n  1 1 祀  S i 0 2 ・ N d 2 0 3 ・ A 1 2 0 3  G l a s s
第 Ⅱ 3 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 7 年 春 季 )
東 北 大 学 釡 属 ● ' 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 5 2 4 - 2 5 ) P . 8 9
Y o n g  Y a n g ,  M a s a e  T a k a h a s h i ,  H i r o s h l  A b e  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
1 1 2 3
F r o m  c l u s l e r s  t o  A s s e m b l y  o f  M o l y b d e n u m  s U 1 6 d e  N a n o w i r e s  a n d  E 仟 e c t s  o f  l o d i n e
D o p i n g  o n  E l e c t T o n i c  s t r u c t u r e
第 I B 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 荊 演 会 口 0 0 7 年 春 季 )
東 北 大 学 余 ぼ オ オ 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 5 2 4 - 2 5 ) P 9 0
P .  M u r u g a n ,  V Ⅱ a y  K u m a r ,  Y o s h l y u k i K a w a z o e  a n d N o r i o  o t a
1 1 2 4
ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 R M 田 ( R = 希 と 類 元 素 、  M = p d , R h ) の 合 成 お よ び 評 価
第 5 則 ホ ウ 楽 ・ ホ ウ 化 物 研 究 会
東 京 理 科 大 学 野 Ⅱ 1 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 フ フ )
宍 戸 統 悦 , 柴 金 花 , 佐 々 木 孝 彦 , 岡 川 繁 , 1 藤 邱 男 , 飯 泉 沽 賢 , 澤 田
石 沢 芳 夫 , 森 孝 雄 , 田 巾 邪 彦 , 野 木 直 行 , イ 劉 京 死 二 , ビ ジ ャ イ ク マ ー ル ,
湯 葢 邦 火 , 野 村 「 明 子 , 菅 原 孝 昌 , 手 嶋 膨 朽 尓 , 大 石 修 治 , 川 添 良 一 , 中 嶋 一 雄
1 1 2 5
ホ ウ 化 物 の 機 械 的 特 竹 四 げ 鵬 制 岬 析
第 5 回 ホ ウ 素 ・ ホ ウ 化 物 研 究 会
束 京 王 屯 科 大 学 野 田 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 フ . フ )
佐 原 亮 二 , 小 島 秀 伸 , 宍 戸 統 悦 , 野 村 明 子 ,  l j 深 邦 男 , 岡 田 繁 , V り a y K u m a r ,
世 1




























第 1 阿 分 子 科 学 討 論 会
東 北 人 学 川 内 北 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 9 . 1 7 - 2 の N O . 琵 0 2
小 1 1 _ 1 ! 部 条 1 丁 , 本 勿 冊 f 太 、 川 添 良 幸 , 安 原 洋
H 3 2
I n l r i n s i c  L i m i t  f o r  l n t e r s l i t i a l  o x y g e n  R e l e a s e  介 o m  T i n ・ D o p e d  l n d i u m  o x i d e
貨 3 1  回 づ ) ・ f 1 斗 学 1 ・ 怜 兪 会
東 北 大 学 川 内 北 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 9 . 1 7 - 2 の N O . 1 P O 0 8
T a l g a t  M . 1 η C r b a e v ,  R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  Y o s h i y u k i  K a w a z o e  a n d
T a k a s h i N a k a m u T a
1 1 3 3 ポ テ ン シ ャ ノ 晰 操 り 込 み 理 論 に よ る F C C 金 属 の 弾 性 特 姓 の i 鼎 映 依 存 性
第 1 同 分 子 科 学 肘 論 会
東 北 大 学 川 内 北 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 9 . 1 7 - 2 の N O . 1 P O 0 9
イ 左 j 点 亮 三 , 水 関 博 志 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 1 3 4
第 一 原 理 引 ・ 算 に よ る フ ェ ロ セ ン ワ イ ヤ ー の 電 気 仏 尊 性 評 イ 而
第 1 回 分 子 科 学 肩 寸 論 会
東 北 大 学 川 1 勾 北 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 9 . 1 7 - 2 の N O . 1 P 0 5 6
水 陛 ] 1 ゛ 志 ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  A m i r A .  F a r a j i 田 1 ,  S Ⅲ ] g  u c k  L e e , 上 原 朋 樹 ,
五 十 崖 ψ 刊 昭 , 川 添 良 幸
1 1 3 5
ガ ラ ス 合 金 生 成 モ デ ル と し て の マ グ ネ シ ウ ム ク ラ ス タ ー の 卵 論 計 算
第  1  回 づ ) 子 ・ チ 斗 学 1 、 情 兪 会
東 北 大 学 川 内 北 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 9 . 1 7 - 2 の N 0 2 B 1 4
商 橋 ま さ え , 福 原 幹 夫 , 川 添 良 幸 , 井 上 明 久
1 1 3 6
第 一 j 京 理 計 算 に よ る 籠 状 シ ル セ ス キ オ キ サ ン ( P O S S ) の 熱 的 安 定 性 の 研 究
第 1 回 分 子 科 学 討 綸 会
東 北 大 行 を 川 内 北 キ ャ ン パ ス ( 2 0 0 7 . 9 . 1 7 - 2 の N 0 3 P O 0 7






1138Theoretical sludy of(漣, sn)・Doped lndium oxide q=Mg, AI, Ti, MO)
U本金屈学会 2007年秋期(第141同)大会
岐阜大学(2007.9.19-2D P211,NO.122


















愛 知 ( 2 0 0 7 . 1 1 . 1 6 - 1 7 )
佐 凉 亮 二 , 水 関 博 志 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 1 4 3
大 1 則 莫 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 引 ・ 1 簡 吉 果 の  3  次 元 可 視 化 ソ フ ト ゥ エ ア 統 、 ー と プ レ ゼ ン
テ ー シ ョ ン シ ス テ ム の イ 朽 栞
第 Π 4 川 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 7 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 1 1 . 2 9 3 の P . 6
イ . 爆 和 弘 , 一 関 京 ・ 子 , 三 浦 重 幸 , 野 手 竜 之 介 , 五 十 届 d 巾 昭 , 川 添 良 ' , 古 田 正 仏 ,
桐 山 智 文 , 北 川 下 憂 , 律 而 奉 奈 締 美
Π 4
E v a l u a t i o n  o f  p l a t i n u m  c o m p l e x e s  l b r  p H  s e n s i 1 1 V e  A n t i c a n c e r  D r u g s  b y  c o m p u t a l i o n a
S i m u l a t i o n
第  1 1 4 い 1  東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 訓 演 会 ( 2 0 0 7 仟 ・ 秋 季 )
東 北 大 学 金 j 禹 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . Ⅱ . 2 9 3 の P . B
A .  s u v i t h a ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  M .  T a k a h a s h i  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 4 5
T h e 。 1 e Ⅱ C a l  s t u d y  o f  M a g n e t i s m ,  p h a s e  s t a b i l i t y  a n d  s p i n ・ D e p e n d e n t  T r a n s p 0 1 オ  1 n
C C M n N 1 4
第 1 1 4 回 東 北 大 学 金 属 材 半 柳 1 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 ア 甲 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 、 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 1 1 2 9 - 3 の P . 1 4
M .  S .  B a h r a m y ,  P .  M U 川 g a n ,  G .  P .  D a s  a n d  Y .  K a w a z o e
Ⅱ 4 6
E n ' e c l 。 f c o n d u d i v e  s t a t e  o n  t h e  D e f e c l c l u s t e r  s t a b i l i w  i n  T l n - D o p e d  l n d i u m  o x l d e
第 1 1 4 同 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 7 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 、 材 料 靭 究 所 ( 2 0 0 7 . Ⅱ 2 9 3 の P . 1 5
T .  M . 1 n e r b a e v .  R .  s a h a r a ,  H 、  M i z u s c k i ,  Y .  K a w a z o e  a n d  T .  N a k a l n U 捻
Π 4 7
C o n t r 0 1 0 f E l e c l r o n  T r a n s p 0 1 1 i n  M o l e c u l a r  D e v l c e
第  1 1 4 和 1  東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 7 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . Ⅱ 2 9 3 の P . 1 6
1148













D, szlebe11h, M. Takahashi and Y. Kawazoe
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1151Lilntercalated Assal〕blies ofM06S6 Nanowircs and E行ヒCts oflodine Doping
第H4回東北人学金属材料研究所講演会(2007午秋季)
東北大学金属材料研究所(2007.U293のP.43






H53Transpor[ propedies ofh〕ta'connected carbon Nan0山bes by zlnc Aloms
第Ⅱ4同東北大学金屈材料研究所訓演会(2007午・耿季)
5 3 1
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . Ⅱ 2 9 - 3 の  P . 5 2
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  s a 1 唱  U c k 上 e e ,  F n b l o  p i c h i e 件 l a n d  Y o s h l y u k i K a w a 2 0 e
1 1 5 4
新 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム の 概 要
餅 打 1 4 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 7 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . Π 2 9 3 の P . 5 4
五 十 崖 d 印 昭 , 一 関 京 子 ・ , 野 手 竜 之 介 , 三 浦 重 幸 , 佐 藤 手 小 払 , 松 本 秀 一 , 1 - 1 1 円
石 川 真 _ 三 , 宮 崎 北 斗 , 三 森 悟 毅 , 武 尾 寛 , 古 田 正 俊 , 永 島 裕 之 , 川 添 良 幸
1 1 5 5
E l e c t r o n i c  a n d  o p t i c a l  p m p e d i e s  o f t l 〕 e  A 1 2 0 3 ・ d o p e d  s i 0 2
第 Ⅱ 4 同 束 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 7 年 耿 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . Ⅱ 2 9 3 の P . 5 8
Y o n g Y a n g ,  M a s a e  T a k a h a s h i ,  H Ⅱ 、 o s h i A b e  a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
1 1 5 6
粒 径 分 布 の あ る サ イ ト パ ー コ レ ー シ ョ ン の 臨 界 現 象
第 1 1 4 回 東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 諧 演 会 ( 2 0 0 7 午 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . Ⅱ . 2 9 3 の P . 8 8
イ 左 ↓ 亰 亮 二 , 水 関 博 志 , 蟹 江 澄 志 , 村 松 淳 司 , 川 添 良 幸
1 1 5 7
第 一 原 理 計 算 に よ る T i , z r , H f  水 素 化 物 の 弾 性 特 性
材 料 に お け る 水 素 有 効 利 用 研 究 会 平 成 1 9 年 度 研 究 会
鹿 児 島 岬 、 屋 久 島 ( 2 0 0 7 . 1 2 . 6 - 8 )  P . 2 4
イ 紅 喫 亮 二 , 上 屋 文 , 水 関 博 志 , 永 田 晋 三 , 四 蹴 樹 男 , 川 添 良 幸
水 索 ク ラ ス レ ー ト ハ イ ド レ ー ト の 物 理 的 お よ 酬 ヒ 学 的 性 質 : エ ネ ル ギ ー 貯 蔵 利 用 の
1 1 5 8
観 点 か ら の 理 論 的 考 察
材 料 に お け る 水 素 行 効 利 用 研 究 会 平 成 1 9 年 度 研 究 会
鹿 児 島 県 , 屋 久 島 ( 2 0 0 7 . 1 2 . 6 - 8 ) P 2 5
R .  V .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n , 水 関 傅 志 ,  V .  R .  B e l o s l u d o v , 川 添 良 幸
枇 ; ,
1159Electron・phonon scattering and Quant山れ transpod in carbon Natlot11bes
KINKEN、WAKATE2007
4th Materlals sclence sdwolfbr Young scientists "Energy・related and Envirolmlenlal
Materials"
Akiu, sendai(2007.12.12-14) P.B2
Naues GO"izadeh, Amil" A. Farajian and Yoshiyuki Kawazoe
1160Unified lnlerpretation ofHund'S Flrst and sccond Rules forAtoms
KINKEN、WAKATE2007
4th Malerials science school for Young scientisls "Energy・rdaled and EnYironma]tal
Materials"
Akiu, sendai(2007.12.12-14) P.154

















東 北 大 学 金 属 材 ' 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 1 2 . 1 4 ) 即 . 1 6 6 - 1 6 7 , N O . 1 P 3 3
宍 戸 統 悦 , 杉 》 M 攷 浩 , 小 中 尚 , 稲 葉 克 彦 , 湯 葢 邦 夫 , 野 村 明 子 , 佐 原 亮 、 、 ・ ,
佐 藤 友 章 , 佐 々 木 正 明 , 関 成 之 , 川 添 良 幸 , 中 嶋 一 雄 , 羽 賀 粘 一
1 1 6 4
溶 解 金 属 フ ラ ッ ク ス 法 に よ る 新 化 合 物 P r R h , 氏 の 単 結 品 育 成 お よ び 評 価
第 2 回 口 本 フ ラ ッ ク ス 成 長 可 究 発 表 会
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 7 . 1 2 . 1 4 ) 即 . 1 6 8 - 1 6 9 , N O . 1 P 3 4
宍 j ・ i 統 悦 , 奥 正 興 , 岡 田 繁 , 野 木 1 血 行 , 天 野 忠 昭 , 葉 金 花 , 森 孝 雄 ,
田 巾 雅 彦 , 島 不 N 肖 史 、 吉 川 彰 , 佐 原 亮 _ ニ , 沙 j 葢 邦 夫 , ビ ジ ャ イ ク マ ー ル ,
野 村 明 子 , 牛 打 京 孝 昌 , 戸 澤 椣 一 郎 , 小 原 和 大 , 大 津 直 史 , 林 好 一 , j 倒 京 航 三 、
宇 佐 美 徳 隆 , ・ 占 曳 重 美 , 手 鴫 勝 弥 , 大 石 修 治 , 川 添 良 幸 , 中 嶋 ' 雄
1  1 6 5
" h  h l i l i o  D e s c r i p t i o n  o f p r o p e d i e s  o f Q u a n t u m  D o t s  w i l h N o v e l s t T u c n l r e
＼ V P I  &  1 F C A M  J o i n 1  圦 ノ 0 r k s h o p  " c h a Ⅱ e n g e  o f l n t m ' d i s c l p l i n a r y  M a t e r l a l s  s c i e n c e  t o
T c c h n 0 1 0 g i c a 1 1 1 m o v a t i o n  o f t 1 1 e  2 1 S t  c a l t u r y "
T o h o k u  u n i v . ( 2 0 0 8 . 2 . 1 8 - 1 9 )  P フ 0 ,  N O . P ・ 2 8
R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k l ,  V .  K u m a r ,  A .  K a s u y a  a n d  Y .  K a w a 2 0 e
1 1 6 6
S i t e 、 p e r c o l a t i o n  M o d e l s  l n c l u d i n g  T W O  D i 行 ヒ r c n l  s i z e s  o f p a r t i c l e s  o n  a  s q u a r e  L a t t l c e
X V P I  &  1 F C A M  J o i n t  x v o r k S 1 1 0 P  " c h a 1 1 e n g e  o f { n t e r d i s c i p l m a r y  M a t e r i a l s  s c i e n c e  l o
T e c h l w l o g i c a 1 1 n n o v a l i o n  o f 1 1 〕 e  2 1 S t  c e n t u r ) , "
T 0 1 〕 o k u  u n i v . ( 2 0 0 8 2 . 1 8 - 1 9 )  P 7 1 ,  N O . P ・ 2 9
R y o j i  s a h a 松 .  H i r o s h i  M i z u s e k l ,  K i y o s h i  K a n l e ,  K a o r u  o h n o ,  A t s u s l 〕 i  M U 松 m a t s u  a n d
Y o s h l y u k i K a w a z o e
H 6 7 E l e d r o n i c  B a n d  S Ⅱ ・ u c l u r e  o f B 1 1 1 k  T i n  D I 0 × 1 d e  D e p a 〕 d m g  o n  l h e  c o n c e n t r a t i o n  o f D e f e c t s
、 V P I  &  1 F C A M  J o i n t  圦 ノ 0 r k s h o p  " C 1 1 a 1 1 e n g e  o f l n l c r d i s c i p l i n a r y  M a t e r 旧 I s  s c l e n c e  l o
T e c h l w l o g i c a 1 1 m w v a t i o n  o f t h e  2 1 S l c e n t u r y "
T o h o k u  u n i v . ( ? 0 0 8 2 . 1 8 - 1 9 )  P 9 2 ,  N O . P ・ 5 0
T .  M . 1 n c r b a e v ,  R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k i 、  Y .  K a 、 v a z o e  a n d  T .  N a k a m u r a
1168Electronic and optical propenies ofthe A1203 Doped si02
XVPI & 1FCAM Joint、入'orkS110P "cha11enge onntel"disciplinary Matcrials scicnce to
Tcchn010glca11nnovaⅡon oflhC 21St cen加ry"
Tohoku uni".(2008.2.18-19) P.108, NO.P、66







1170河h 加i/io lnterpretation of Hund'S Rules and the Analysis of c0Π'elation m consistency















1 1 7 3 シ リ コ ン 表 面 に 担 持 さ れ た 単 . 原 子 屡 六 金 ク ラ ス タ ー の 幾 何 キ 岳 造 ど ' イ ' 構 造 に 弱 す
る 第 ・ 一 原 理 引 1 翠 な ら び に S T M 観 測
H 本 化 学 会 第 豁 春 季 午 会
立 教 大 学 ( 2 0 0 8 3 2 6 3 の N O . 4 D 2 - 0 5
P a 1 帥 i c h a m y M u n 唱 帥 , 安 松 久 登 , 早 川 鉄 一 ' 郎 , 近 際 保 , j 1 1 添 良 幸
Π 7 4
E Y a l u a l i o n  o f c y d o d e x l r i n  a s  A n t i c a n c e r  D r u g  c a r r i e r  b y  c o m p u t a s i m u l a l i o n
日 本 化 学 会 第 認 春 季 午 会
立 教 大 学 ( 2 0 0 8 3 2 6 3 の N O . 4 E 3 - 3 1
A .  s u v i t 1 1 a ,  R . V .  B e l o s l u d o v ,  M .  T a k a 1 1 a s h l  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 7 5
H y d r o g e n  D i s s o c i a t i o n  o n  p l a t i n u m  C 1 1 1 S t e r s :  A  T h e o r e t i c a l  s t u d y
日 本 金 属 学 会  2 0 0 8 午 子 長 期 ( 第  1 4 2 1 動 大 会
証 馴 或 1 ' 業 人 学 ( 2 0 0 8 3 2 6 - 2 8 ) P . 1 6 8 , N O S 7 - 2 5
M .  K h a z a e i ,  V .  K u m a r ,  M .  S .  B a h r a m y ,  A .  R a n j b a r ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 7 6
F i r s t 、 p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  o f  H y p e r f i n e  s t r u c t u r e  m  u  D o p e d  S 1 6 H 1 6  F U Ⅱ e r a l e  c a g e s
A 4 C r , M n , a n d  F e
日 本 金 属 学 会  2 0 0 8 勺 ミ 春 期 ( 第  1 4 2  同 ) 大 会
正 町 成 工 業 人 学 ( 2 0 0 8 3 2 6 - 2 8 ) P . 1 6 8 , N O S 7 - 2 6
M .  S .  B a h r a m y ,  V .  K u m a r ,  M .  K h 紅 a e i ,  A .  R a n j b a r ,  H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 7 フ
P h a s e  D i a g r a m  o f H y d r o g e n  c l a t h l " a t e  H y d r a t e :  A p p l i c a l i o n  f o r  H y d r o g e n  s t o r a g e
H 本 金 属 学 会  2 0 0 8 午 赤 娚 ( 第 1 4 2 1 動 大 会
武 蔵 工 業 大 学 ( 2 0 0 8 3 2 6 - 2 8 )  P . 1 6 9 ,  N O S 7 - 2 7
R .  V .  B e l o s l u d o " , 水 関 博 志 , 川 添 良 ・ ■ , 0 .  S .  s u b b o t i n  a n d  v .  R .  B C l o s l u d o v
H 7 8
T i , z r , H f 水 素 化 物 の 弾 1 生 特 性 に 関 す る 理 論 研 究







H80Defed concentratlon and Elcclronic struclure ofBulk Tin Dioxide
日本金属学会 2008年春如1(第 142 師1)大会
武蔵工業大学(20083.26-28)P376,NO.527
T. M.1nerbaev, R. sahara, H. Mizuseki, Y. Ka、vazoe and T. Nakamura
Ⅱ別 不均質な形状の*立fを有するサイトパーコレーションの臨界現象
ナノ学会第6回大会
ナし州大学(2008.5.フ-9) P.59, NOS2-05 (ー'般部第せ, oraD
イ村原亮二,水関博志,盤江澄志,大野かおる,木井公1亨司,川添良幸
536
1182Flrst pnnciples calculation study on catalytic Reaction for Fuel ceⅡS
ナノ学会第6回大会
九州大学(2008.5.フ-9) P.60,NOS2-06 (・ 1投講演,0松b
Susumu lmai, palanlchalnyMurugan, vuay Kumar,Norio ota and YoshiyukiKa、¥azoe
1183Electronic and optical propenies oflhe A1203 doped si02
ナノ学会第6回大会
九州大学(2008.57・9)P96,NO.S6-02 (一般誰演,0皿1)





九 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 7 、 9 )  P . B O , N O . P S I - 0 2 0  ( p o s t e r )
小 Ⅱ _ 1 田 降 行 , 本 姻 殉 〒 太 , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
Π 8 5
F i r s t _ p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n s  o f M a n y ・ B o d y  s t a t e s  f o r t 1 1 e  s i n g l e  N i t r o g e n ・ v a c a n c y  D e f c c t
i n  D i a m o n d
ナ ノ 学 会 第 6 1 回 大 会
j L リ 、 ト 1 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 . フ . 9 )  P . 1 3 1 ,  N O . P S I - 0 2 1  ( p o s l e r )
A .  R a n j b a r ,  M .  H e i d a r i  s a a m ,  K .  E S 1 会 l j a n i  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 8 6
U l t r a  A c c e l e r a l e d  Q u a Π 加 m  c h a n i c a l  M o l e c u l a r  D y n a m i c s  s i m u l a t i o n  f o r  p r o t o n  H o p p l n g
i n  N a f i o n  s t r u c t u r e
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
j U ナ ト 1 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 . フ - 9 )  P .  B 2 ,  N O . P S ] ・ 0 2 2  ( p o s t e r )
M .  s o u i s s i ,  B .  K i m ,  T .  H a t [ 0 Π ,  A .  M i y a m o t o  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 8 7
I s  i t  F e a s i b l e  t o  E m p l o y  A d i 丘 C i a l  N e u r a l  N e N o r k  ( A N N )  A p p r o a c h  t o  A n a l y z e  F l u i d
F l o w i n N a n o c h a l m e l s ?
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 . フ - 9 )  P . B 3 ,  N O . P S I - 0 2 3  ( p o s l e r )
S a m a d  A h a d i a n  a n d  Y o s h l y u l く 1 K a w a z o c
H 8 8
T h e  R o l e  o f A r o m a t i C 1 1 y  a n d  t h e  π 、 c o n j u g a t e d  F r a m e 、 v o r k  i n  M u l t i p 0 印 h y r i n l c  s y s t e m s  a !
S i n g l e - M o l e c u l e  s w i t d 〕 e s
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 小 H 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 7 、 9 )  P . B 5 , N O . P S I - 0 2 5  ( p o s t e o
S a n g  u c k  L e e ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h l M i z u s e M  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 1 8 9 .  E l e c t r o n i c  a n d  s t n l c t u r a l  p r o p e d i e s  o f c d s e ・ B a s e d  Q u a n 加 m  D o t s  c a p p i n g  b y  o r g a n i '
L i g a n d s
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
jLI、ト1大学(2008.5.フ-9) P.146, NO.PS I-036 (poster)
R. V. Belosludov, H. Mizuseki, A. Kasuya and Y. Kawazoe
H90Eleclronic and optical propeπies of小e A1203 doped sl02
ナノ学会第6同大会
jしIH大学(2008.5.フ-9) P.150, NO.PSI-040 (posteo
Y01壌Yang, Masae Taka1徐Shi, HiroS11iAbe and Yoshiyuki Kawazoe
1191パラメトリック型デバイス設計に向けたBB0結品のTHZ複屈折測定
ナノ学会第6回大会




















儿 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 7 、 9 )  P . 1 7 9 ,  N O . P S I - 0 6 9  ( p o s t e r )
T . M . 1 n 引 b a e v , 佐 原 亮 二 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸 , 中 村 崇
Π 9 5
S T M  l m a g e s  o f A d s o r b e d  H y d r o g e n  A t o m s  o n  G r a P 1 1 e n e
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 リ 、 ト 1 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 . フ - 9 )  P . 1 8 4 ,  N O . P S I - 0 7 4  ( p o s t e o
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  M o h a m m a d  s .  B a h r a m y ,  A h m a d  R a n J b a r ,  s a r n a d  A h a d l a n ,
H i r o s h i M i z u s e k i a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
1 1 9 6
P h a s e  D i a g r a m  D e s c d p t l o n  o f H y d r o g e n  c l a t h 捻 t e  H y d r a t e :  T h e o r e t i c a l  A s p e c l s  o f E n e r g y
S t o r a g e  A p p l i c a t i o n
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 7 ・ 9 )  P . 1 8 5 ,  N O . P S I - 0 7 5  ( p o s t e r )
R .  V .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  H .  M l z u s e k i ,  V .  R .  B C l o s l u d o v  a n d  Y .  K a w a z o e
Ⅱ 9 7
赤 夕 玲 頁 域 で の 分 子 吸 着 ・ 釡 属 ク ラ ス タ ー イ オ ン の 光 吸 収
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 7 - 9 )  P . 1 8 8 ,  N O . P S I - 0 7 8  ( p o s t e r )
平 林 慎 一 , 市 橋 I E 彦 , 近 藤 保
H 9 8
F i r s t 、 p r i n c i p l e s  s t L l d y  o n  s p i n ・ D c p e n d e n t  T r a n s p o r t ,  p h a s e  S 仏 b i l i w  a n d  M a g n e t i s m  l n
C e M n N 1 4
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 . フ - 9 )  P . 1 9 2 ,  N O . P S I - 0 8 2  ( p o s t e r )
M .  S .  B a h r a m y ,  P .  M u r u g a n ,  G .  P .  D a s  a n d  Y .  K a w a z o e
1 1 9 9 .  Q u a n t u l n  c o n d u c t a n c e  o f  l D  c a r b o n  s y s t e m s  a l  F i n i t e  T c m p e r a t u r e :  c a r b o n  c h a i n  a n c
C a r b o n N a n o l u b e
ナ ノ 学 会 第 6 回 大 会
九 州 大 学 ( 2 0 0 8 . 5 . フ - 9 )  P . 1 9 3 , N O . P S I - 0 8 3  ( p o s t e o
N町ルS Gouizadeh, AmirA. Farajian andYoshiyuki Kawazoe
1200Hydmgen Absorptlon overTiねnium・DopedNlckelclusters
ナノ学会第61司大会
ナけH大学(2008.5.フ-9) P.194, NO.PSI-084 (posteo






















第 Ⅱ 5 1 可 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 年 春 季 )
東 北 大 学 金 届 才 オ 判 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 5 . B ・ 1 4 ) P 3 1 ( p o s t e r )
西 松 毅 , 川 添 良 幸
1 2 0 6
H C P 、 M 0 お よ び モ デ ル ク ラ ス タ ー に 及 ぽ 司 、 余 剰 地 子 の 効 果
第 Π 5 1 可 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 年 春 季 )
東 北 大 学 金 ぼ 、 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 5 . B ・ 1 4 ) P 3 3 ( p o s l e r )
高 橋 ま さ え , 福 原 幹 夫 , 井 1 . 明 久 , 川 添 良 幸
1 2 0 7
粒 径 分 布 の あ る サ イ ト パ ー コ レ ー シ ョ ン モ テ ル に み る 相 転 移 の 囲 界 現 象
合 金 状 態 図 第 1 7 2 委 員 会 第 1 4 山 1 委 員 会 , 第 1 5 回 研 究 会
茨 城 ( 2 0 0 8 . 5 . 1 6 - 1 7 )  P P 3 6 - 4 0
イ 左 j 東 亮 二 志 田 和 人 , 水 関 博 志 , 蟹 江 溢 志 , 大 野 か お る , 村 オ 公 淳 司 , 川 添 良 ¥
1 2 0 8
r N A R E G 1  ミ ド ル ウ ェ ア を 利 用 し た , 超 大 規 1 劇 オ 1 斗 設 計 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 引 ' 算 環 境
の 最 タ タ 詩 子 林 i 沽 桜 基 靴 へ の 構 築 」 及 び  f ア ジ ア 材 料 設 計 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン  V O
( A C C M S ・ V O ) 形 成 」
国 立 佶 祁 学 易 1 究 所 平 成 1 9 年 度 C S 1 香 託 事 業 報 告 交 流 会
( ネ ッ ト ワ ー ク ・  C ・ s c i e n c e  系 )
学 術 総 介 セ ン タ ー 巾 会 局 島 場 ( 2 0 0 8 . 6 . Ⅱ ) P P . 2 - 6
川 添 良 幸
1 2 0 9
第 三 , 第 三 周 期 原 子 系 列 の 電 子 構 造 に 対 す る 相 関 の 影 粋
日 本 物 理 学 会  2 0 0 8 年 秋 季 大 会
岩 手 大 学 ( 2 0 腿 9 2 0 - 2 3 ) P 2 0 1 , N 0 2 0 P V C ・ 1
小 山 剛 嘩 行 , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
1 2 1 0
不 均 質 な 形 状 の 粒 f を 含 む パ ー コ レ ー シ ョ ン モ テ ル の 普 耐 件 解 析
日 本 金 属 学 会  2 0 0 8 イ f 秋 則 1 ( 第  1 4 3  山 1 ) 大 会
熊 木 大 学 ( 2 0 0 8 . 9 . 2 3 - 2 5 )  P . 2 4 9 , N 0 3 1 2
イ左j京亮二,水関紳志,志田和人,蟹江澄志,大野かおる,村松淳司,川添良幸
1211』h lnlho study on lmproving the Hydrogen Absorplion ofMOFS
日本金属学会 2008年耿期(第 143 回)大会
熊本大学(2008.9.23-25) P.434, NO.872




















1216Hydrogen st01"age on BN Matenals
5 4 3
第 Π 6 1 可 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 材 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 8 . Π . 2 7 - 2 8 ) P . 4 8 ( p o s t e r )
N .  S .  v e n k a t a r a m a n a n ,  R .  s a h a r a ,  H ,  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 1 7
F i r s t 、 p r i n c i p l e s  c a l c u l a l i o n s  o f M a n y B o d y  S 仏 t e s  f b r t h e  s i n g } e  N i t r o g a 卜 V a c a n c y  D e k c t
i n  D l a m o n d
第 Ⅱ 6 回 東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 年 秋 季 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 1 2 7 - 2 8 ) P . 6 1 ( p o s t e r )
A .  R a n j b a r ,  M .  H c i d a r i  s a a n i ,  K .  E s f h 寸 a n i  a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 1 8 A C C M S 、 V 0 ホ ス テ ィ ン グ パ ッ ケ ー ジ の 開 発
第 1 1 6 回 東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 誥 演 会 ( 2 0 0 8 年 耿 季 )
東 北 大 学 金 仔 才 オ 1 斗 研 究 所 ( 2 0 0 8 . Π 2 7 - 2 8 ) P . 6 6 ( p o s t e r )
関 京 子 , 五 十 崖 U 由 昭 , 橋 祐 一 , 川 添 良 幸
1 2 1 9
G e o m e t r i c a 1 1 n d i c a t i o n s  o f A d s o r b e d  H y d r o g e n  A l o m s  o n  G r a p h i 祀  P r o d u c i n g  s t a r Ⅱ k e  a n c
E Ⅱ i p s o i d a l F e a t u r e s  i n  s T M  l m a g e s
第  1 1 6 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 午 秋 本 )
東 北 大 学 金 属 材 * 斗 研 究 所 ( 2 0 0 8 . H 2 7 - 2 8 ) P . 9 9 ( p o s t e r )
M o h a m n 徐 d  K h a z a e i ,  A h m a d  R a n j b a r ,  M o h a m m a d  s a e e d  B a h r a m y ,  H i r o s h i  M i z u s e k
非 竃 導 粒 子 の 直 径 変 化 に よ る パ ー コ レ ー シ ョ ン 閖 値 の 制 御
第 1 1 6 1 川 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 属 オ オ 料 研 究 所 ( 2 0 0 8 . Π . 2 7 - 2 8 ) P . 7 2 ( p o s t e "
志 田 和 人 , 佐 原 亮 二 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
1 2 2 0
B a n d  G a p  E n g i n e e r i n g  i n  D o p c d  G r a p h c n e N a n o n b b o n s
第 1 1 6 回 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 8 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 屈 材 料 句 1 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 1 2 7 - 2 8 ) P 9 3 ( p o s t e o
N a u e s  G o u i z a d e h ,  A m i r  A .  F 印 ' a j i a n ,  K e i v a n  E s f a l j a m  a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e




Interaction ofGas Molecules wilh Ti・benzene complexes
第Ⅱ6回東北大学金厄1オ料研究所講演会(2008年耿季)
東北大学金属材'1斗研究所(2008.11.27-28) P.100 (posler)





1224An E価Cient Toolto Analyze Fluid Flow in Nanopores
KINKEN、WAκへTE2008
Akiu・spa, S印dai(2008.12.4-5) P23 (poster)
S. Ahadian and Y. Kawazoe
544
1225Hydrogen storage on organic Hosts
KINKEN、WAKへTE2008
Akiu・spa, sendai(2008.12.4-5) P30 (poster)
N. S. vcnkataramanan, R. sahara, H. Mizuseki arld Y. Kawazoe
1226The Growth Behavior ofMetal・Encapsulated siHcon Na110clusters andNan0山bes
KINKEN・WAKATE2008
Akiu・spa, sendai(2008.12.4-5) P.65 (posteo
Qipeng,Jiang shen and Yoshiyuki Kawazoe
1227Band Gap Engincedn且血 Doped GrapheneNa110ribbons
KINKEN、圦IAKATE2008
5 4 5
A k 山 、 s p a ,  s e n d a i ( 2 0 0 8 . 1 2 . 4 - 5 )  P . 6 6  ( p o s t e r )
N a 力 e s  G o u i z a d e h ,  A m l r A .  F a 岡 l a n ,  K e i v a n  E s f a l 〕 a 郡  a n d Y o s h l y u k i K a w a z o e
1 2 2 8
H y d r o g e n  s t o r a g e  o n  o r g a n i c  H o s t s
C o m p u t a t i o n a l  s c i e n c e  w o r k s h o P  2 0 0 8
- F I ・ o n t i e r s  l o w a r d s  p r e d i C 訂 V e  s i m u l a t i o n s  a n d  c o m p u t a 1 1 0 n s -
T s u k u b a ,  J a p a " ( 2 0 0 8 . 1 2 . 8 - 1 の  P . 5 4 ,  N O . P 2 2  ( p o s t c r )
N .  S .  v e n k a t a r a m a n a Ⅱ ,  R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y . 1 く a w a z o e
1 2 2 9
T h e 。 r e t i c a l  s l u d y  o f T h e r m o d y n a m i c s  p r o p e n i e s  o f H y d r o g e n  c l a t 1 1 r a t e  H y d r a t c
C o m p u l a l i o n a l  s c i e n c e  圦 1 0 r k s h o P  2 0 0 8
- F r o n l i e r s  t o w a r d s  p r e d i c t l v e  s i m u l a t i o n s  a n d  c o m p u t a t l o n s -
T s u k u b a ,  J a p a 1 1 ( 2 0 0 8 . 1 2 . 8 - 1 の  P . 6 1 、  N O . P 2 9  ( p o s t e o
R 。 d i 。 n  v .  B C I 。 s l u d o v ,  o l e g  s .  s u b b o t 川 ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  v l a d i m l r  R .  B C l o s l u d o Y  a n d
Y o s h l y u k i K a w a 2 0 e
1 2 3 0
H y d r o g e n  s t o r a g e  o n  L i t l ] i 山 n - F u n c t i o n a l i z e d  c a l i x f 4 ] a r c n e s
文 部 科 学 省 炊 世 代 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ プ ロ ジ ェ ク ト 次 世 代 ナ ノ 統 西 シ ミ ユ
レ ー シ ョ ン ソ フ ト ウ ェ ア の 研 究 開 発
「 次 世 代 ナ ノ 情 帆 機 能 ・ 材 料 」 グ ル ー プ 成 果 帳 告 会
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 2 . 1 0 ・ Ⅱ ) ( o r a l )
N . S .  v e n k a t a l a m a n a n ,  R .  s a 1 1 a r a ,  H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 3 1
U n i f i e d  l n t e r p r e t a t i o n  o f H u n d ' S  F i r s l  a n d  s c c o n d  R u l e s  a n d  t h e  A n a l y s i s  o f c o n e l a t i o n  i l
C o n s i s t e n c y  w l t 1 1 t h e  v i n a l T h e o r e m
文 割 鯏 . 学 省 炊 世 代 ス ー パ ー コ ン ビ ニ _ ー タ プ ロ ジ ェ ク ト 次 世 代 ナ ノ 市 山 シ ミ ユ
レ ー シ ョ ン ソ フ ト ウ ェ ア の 研 究 開 発
「 狄 世 代 ナ ノ 仙 報 機 能 ・ 材 料 」 グ ル ー プ 成 果 報 告 会
東 北 大 学 金 屈 材 料 可 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 2 . 1 0 - 1 1 )  N O . 9  ( p o s l e r )
T a k a y u k i o y a m a d a ,  Y o s h i y u l d  K a w a z o e  a n d  H i r o s h i Y a s U 1 1 a 煎





Osamu Kikegawa, Ryoji saha捻, Hiroshi Mizuseki, Kaoru ohno, Marcel sluilerand
Yoshiyuki Ka、vazoe






A. Ranjbar, M. Heidari saani, K. Esfaljani and Y. Kawazoe
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M. souissi, A. Miyamotoand Y. Kawazoe
1235, Evalualion of lhe cox Equalion lo Derive Dynanlic contact Anole al Nanopores





東 北 大 学 令 屈 材 料 , 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 2 . 1 0 - 1 1 ) N O . B  ( p o s t e r )
S .  A h a d l a n  a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 3 6
T h e o r e t i c a l  s e a r c h  f o r t h e  p o t e n t i a l  H y d r o g e n  s l o r a g e  M e d i u m
文 宮 畴 斗 学 ノ 省 次 世 代 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ プ ロ ジ ェ ク ト 次 印 オ 戈 ナ ノ 統 合 シ ミ ュ
レ ー シ ョ ン ソ フ ト ウ ェ ア の 研 究 開 発
「 次 世 代 ナ ノ 情 桜 機 能 ・ 材 料 」 グ ル ー プ 成 果 報 告 会
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 2 . 1 0 - 1 1 ) N O . 1 4 ( p o s t e o
G .  c h e n  a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 3 7
T h e  G r o w t h  B e h a v i o r  o f M e t a l ・ E n c a p s u l a l e d  s i l i c o n  N a n o d u s t e r s  a n d N a n o t Ⅱ b e s
文 音 畔 斗 学 省 次 世 代 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ プ ロ ジ ェ ク ト 次 世 代 ナ ノ 統 合 シ ミ ュ
レ ー シ ョ ン ソ フ ト ウ ェ ア の 研 究 開 発
「 次 世 代 ナ ノ 情 帳 機 能 ・ 材 料 」 グ ル ー プ 成 果 報 告 会
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 8 . 1 2 . 1 0 ・ Ⅱ ) N O . 1 5 ( p o s t e "
Q i p e n g , J i a 1 唱  S h e n  a n d Y o s h i y u k i K a w a z o e
1 2 3 8
第 一 j 京 理 計 算 に よ る り チ ウ ム を 付 加 し た カ リ ッ ク ス ア レ ー ン の 水 楽 貯 蔵 研 究
神 戸 大 学 噛 然 科 学 系 先 端 融 合 研 究 環 ナ ノ エ ン ジ ニ ア リ ン グ 重 点 研 究
チ ー ム ー ナ ノ 学 会 「 ナ ノ 構 造 ・ 物 性 」 部 会 「 ナ ノ 枇 造 ・ 物 性 」 第 一 回 研 究 会
神 戸 大 学 ( 2 0 0 9 . 1 2 3 - 2 4 )  P . 1 0 , N O . G ・ 1
N a t 釘 勾 a n  s a t h i y a m o o H h y  v e n k a t a r a m a 1 瞭 n , イ 左 原 , そ ー , 7 k 関 1 専 志 ,  J Π 添 良 幸
1 2 3 9
非 電 導 二 立 子 の 直 径 変 化 に よ る パ ー コ レ ー シ ョ ン 閨 値 の 制 御
神 f i 大 学 自 然 科 ・ 学 系 先 端 副 洽 研 究 環 ナ ノ エ ン ジ ニ ア リ ン グ 重 点 研 究
チ ー ム ー ナ ノ 学 会 「 ナ ノ 構 造 ・ 物 性 」 部 会 「 ナ ノ 構 造 ・ 物 性 」 第 一 回 研 究 会
神 J ゴ 大 学 ( 2 0 0 9 . 1 2 3 - 2 4 )  P . 1 4 , N O . G ・ 5
志 田 和 人 , 件 ↓ 卓 亮 三 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
1 2 4 0
Q u a l i § ,  A s s u r a n c e  o f t h e  H r s t  p r i n c i p l e s  c a l c u l a t i o n
Supel'compuling in solid slate physicS 2009 (scissP2009)
Universiw ofTokyo, Japan (20092.16-19) P.58 (oral)
Yoshlyuki Kawa20e, Takayukioyamada, Kcnta Hongo, YoheiMarLlyama and
Hiroshi YasU11ara
1241The smaⅡ Pt catalystparιiclc supported on carbon NanotLlbe
GRl symposium Ⅱ on clusler science: Reacliviw ofclusters
Nagoya, Japao (2009.2.2牛26) P.57, NO.P・フ(poster)
G. chen andY. Kawazoe




Naoes Gouizadch, Amir Fal'ajian, Keivan Esfauani and Yoshiyuki Kawazoe
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東 京 工 業 大 学 ( 2 0 0 9 . 3 2 8 - 3 の  P . 7 2 , N O S I . 1 2 ( 基 が 研 篝 演 )
川 添 良 求 水 関 博 志 _ イ " 卓 亮 二 , R o d i o " B 0 1 0 S I " d o v
1 2 4 6
H y d r o g e n  s t o r a g e  o n  M O F s  a n d  o r g a n i c  H o s t s
日 本 釡 屈 学 会  2 0 0 9 午 春 列 K 第  1 4 4 1 可 ) 大 会
東 京 〔 業 大 学 ( 2 0 0 9 3 . 2 8 3 の  P . 7 3 ,  N O S I . B
N .  S .  v e n k a l a r a m a n a n ,  H .  M l z u s e k l ,  R .  s a h a T a  a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 4 7
T h e o r e t i c a l  s t u d y  o f H y d r o g e n  c l a t h r a l e  H y d r a t e  a s  H y d r o g e n  s l o r a g c  M a t e r i a l
日 木 金 屈 学 会  2 0 0 9 午 春 則 ( 第  1 4 回 ) 大 会
束 京 、 〔 業 大 学 ( 2 0 0 9 3 . 2 8 3 の P . 7 3 , N O S I . 1 4
R .  V .  B e l 。 S 1 1 1 d o " , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸 , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  V .  R ,  B e l o s l u d o v
1 2 4 8 ク ロ ー ン 多 休 系 摸 動 計 算 の 誤 り を 正 す 粘 密 第 ・ → 京 理 計 算
日 本 金 属 学 会  2 0 0 9 午 春 川 K 第 1 4 4 回 ) 大 会
東 京 l r 業 大 学 ( 2 0 0 9 3 , 2 8 - 3 の  P . 1 5 1 , N O S 5 . 1 ( 上 § " 削 i 佐 演 )
川 添 良 ■ , 小 1 _ 1 1 Π 1 隆 1 丁 , 丸 山 洋 平 , 安 原 洋
1 2 4 9
R e d u c i b i l i t y  o f T i n ・ D o p e d  l n d i u m  o x i d e
口 本 企 属 学 会  2 0 0 9 午 春 期 街 ヨ 叫 同 ) 大 会
東 京 _ 1 1 業 大 学 ( 2 0 0 9 3 2 8 - 3 の  P . 1 5 3 ,  N O S 5 . 6
T .  M . 1 n e r b a e v ,  R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k i ,  Y .  K a w a z o e  a n d  T .  N a k a m u r a
1 2 5 0
F E M T E C K を 用 い た L i B H ' に お け る 局 L i イ オ ン 仏 轡 滋 蹴 ' の 解 明
日 本 金 屈 学 会  2 0 0 9 年 春 期 ( 鮮 打 4 回 ) 大 会
東 京 工 業 大 学 ( 2 0 0 9 3 2 8 3 の P . 1 5 5 , N O S 5 9
1 四 主 司 民 夫 , 上 田 英 三 , 川 添 良 幸 , 松 尾 元 彰 , 李 海 文 , 折 茂 慎 一
1 2 5 1
第 一 ・ 原 即 ポ テ ン シ ャ ル を 基 に し た D N A の フ ォ ノ ン モ ー ド







1253Theoretica111〕S地hts lnto the Fon11ation, S廿UC加re, and Energetics ofAnlicancer oxaliplatin
DrU8 and C11Curbit[h]urils n = 5 t08
ナノ学会第7回大会
東京大学(2009.5.9-11) P.100, NO.PI-02 (posler)




Electronic and Magnetic propenies ofFc chains on Graphene Nanoribbons
ナノ学会芽汀回大会
東京大学(2009.59-11) P.127, NO.PI-29 (postoo
Naucs Goljizadeh and YoshiyukiKawazoc
1255Electronlc struC山N ofDefected Grapha1祀 Stnlctιlres
ナノ学会第7回大会
東京入学(2009.59-11) P.145, NO.PI-47 (posler)
Mohammad Khazaei, Mohammad s. Bahralny, HiToshi M]zusekl and Yoshiyuki
Ka、vazoc
1256Hydrogen storage on organic Hosts
ナノ学会第 71Π1大会
東京大学(2009.59-1 D P.146. NO.PI-48 (poster)
Venkataram帥an, N. S., sahara, R., Mizuseki, H., and Kawazoe, Y
5 5 1
1 2 5 7
T h c o r c t i c a l  s c a r C 1 1  f o r  小 e  p o l e n t i a l  H y d t o g e n  s t o r a g e  M e d i u m
ナ ノ 学 会 第 7 1 川 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1 D  P . 1 4 7 ,  N O . P I - 4 9  ( p o s t e r )
G .  c h e n ,  H .  M i z u s e k i a n d  Y .  K a w a z o e
1 2 5 8
シ リ コ ン 結 品 粒 界 の シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1 D  P . 1 5 4 ,  N O . P I - 5 6  ( p o s t e r )
水 関 博 志 , 佐 原 亮 丁 ' , A . S U Ⅵ t h a , 川 添 良 幸
n 5 9
T h e o r c l i c a l s { u d y  o f Q u a n t u m  D o v o r g a n i c  L 喰 a n d  l n t e d 部 e
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 9 - 1 1 )  P . 1 5 5 ,  N O . P I - 5 7  ( p o s t e r )
R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i z u s e k i ,  A .  K a s u y a  a n d  Y .  K a 、 v a 2 0 e
n 6 0 .  T h e o r e t i c a l  S 加 d y  o f  H y d r o g e n  H y d l ' a l e  a s  H y d r o g e n  s t o r a g e  M a t e r i a l :  R o l e  o f  s e c o n d
G u e s t  c o m p o n e n t
ナ ノ 学 会 第 7 1 川 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 、 U )  P . 1 5 6 ,  N O . P I - 5 8  ( p o s t e r )
R .  V .  B e l o s l u d o v , 0 .  S .  s u b b o t i n ,  H .  M i z u s e l く i ,  V .  R .  B e l o s l u d o v  a n d  Y .  K a 、 ¥ a z o e
1 2 6 1
第 一 j 京 理 ポ テ ン シ ャ ノ レ を 基 に し た D N A の フ ォ ノ ン 計 算
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1 1 )  P . 1 5 9 ,  N O . P 2 - 0 1 ( p o s t e o
斎 藤 繁 喜 , 水 関 博 志 , 片 桐 昌 彦 , 川 添 良 幸
1 2 6 2
A n  E f n c i c n t T O 0 1 1 0  A n a l y z e  F l u i d  F l o w  i n  N a l w p o r e s
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1 1 )  P . 1 6 9 ,  N O . P 2 - 1 1  ( p o s t e o
1263
S. Ahadian and Y. Kawazoc
Structural stability, Magnetism and Hyperfine inleractions ofHydrogen Monomer, Dimers,
T"merS飢dTctramers on Graphcne
ナノ学会第7川入会
東京大学(2009.5.9-11) P.182, NO.P2-24 (poster)








jli京大学(2009.5.9-11) P.197, NO.P239 (posteo
行可誕正覧,小谷元子,内藤久資,砂川利一,川添良幸,阿尻雅文
552
】266 冱b /nilio study on Magnelism and Hyper折ne stnlc{ure in si16H16 FU11erenes Endohedra11y
Doped byu=cr, Mn,and Fe
ナノ学会第7同大会
東京大学(2009.5.9-11) P.198, NO.P2-40 (posteo
Mohammad saeed Bahramy, vijayKumarandYoshiyukiKawazoe
1267"h・1J?iho sludy of111e Electronic and optical prope11ies oft11e oxidized lndiuln lil〕 oxide
ナノ学会第7河大会
東京大学(2009.59-1D P212,NO.P2-54 (postcr)
M. N. Tripathi, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
5 5 3
1 2 6 8
対 分 Υ 俳 樹 数 に よ る H e 原 子 励 起 状 態 の H l m d ス ビ ン 多 重 度 貝 I W ) 研 究
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 9 、 U )  P 2 1 4 ,  N O . P 2 - 5 6  ( p o s t e r )
小 1 1 _ 1 倒 降 行 , 川 添 良 幸 , 安 原 洋
1 2 6 9
T h e  s m a Ⅱ  P l c a t a l y s l  p a r ι i c l e  s u p p o d e d  o n  c a r b o n  N a n o t u b e
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 9 - 1 1 )  P 2 1 5 ,  N O . P 2 - 5 7  ( p o s t e "
G .  c h c n  a n d  Y .  K a 、 ¥ a z o e
1 2 7 0
冱 h  / , i i i 。  s u l d y  o f t l w  A l k a l i 、 M e t a l  D o p e d  B N  F U 1 1 e r e n e  a s  H y d r o g c n  s t o r a g e  M a t c r l a l s
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 9 - 1 1 )  P 2 1 6 ,  N O . P 2 - 5 8  ( p o s t e r )
N .  S .  v c n k a l a r a m a n a n ,  R .  s a h a r a ,  H .  M ! z u s e k i ,  Y .  K a w a z o e
1 2 7 1
溶 融 令 属 フ ラ ッ ク ス 法 で 得 ら れ た 層 状 新 化 合 物 P 限 h 船 B 2 の 結 晶 構 造 ど 性 賓
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1 1 )  P . 2 2 4 ,  N O . P 3 - 0 4  ( p o s t e r )
イ 古 源 亮 二 ,
" ' ,
宍 戸 、 統 悦 , 森 ギ 緋 , 湯 焼 邦 夫 , 岡 田 繁 、 工 際 邦 男 , 洋 田
大 イ 〒 修 治 ,
ビ ジ ャ イ ク マ ー ル , 野 村 明 子 , 管 原 孝 昌 , 古 曳 重 美 , 手 嶋 膨 判 尓 ,
川 添 良 女 , 中 1 嶋 一 雄
1 2 7 2
近 似 的 に 等 確 率 な 新 L い ラ ン ダ ム ウ ォ ー ク 発 生 ア ル ゴ リ ズ ム
ナ ノ 学 会 第 7 山 1 大 会
東 京 ナ く 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1  D  P . 2 2 8 ,  N O . P 3 - 0 8  ( p o s l e o
志 細 和 人 , 川 添 良 幸
1 2 7 3
T h e  K i n e t i c s  o f L i A t o m  i n  L i B H 4
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 5 . 9 - 1 1 )  P 2 4 7 , N O . P 3 - 2 7  ( p o s t e o
1274
Qi peng, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
全電・f混合基底法プログラムTOMB0による水素貯j歳材料の結合エネルギー計算
ナノ学会第7同大会






1276An E価Cient Toolto Analyzc Fluid Flow in Nanopores
第117回東北大学金属材料研究所誥演会(2009午春季)
東北大学金属材料研究所(20仭.5.14-15)P20(poster)
Samad Ahadlan and YoshiyukiKawazoe
554
127フ Electronlc structure ofDefected Graphane stnlCⅡlres
第Ⅱ7回東北大学金属材料研究所講演会(2009年春季)
東北人学金届オオ料研究所(2009.5.14-15)P.49(posteo
Mohammad K]]azaei, Mohammad s. Bahramy, Hiroshi Mizuseki and Yoshiyuki
Kawazoe
1278ah 1πiho S加dy oftheAlkali・MctalDoped BN FUⅡer引〕e as Hydrogen storage Malerial
第Ⅱ7回束北大学金属材料研究所諧演会(2009年春季)
東北大学令属材料研究所(2009.5.14-15)P.50(poster)
N. S. venkatarama"an, R. sahara, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
1279"h・1"ilio study ofManganese・Doped lndium Tin oxide
第117回東北大学金属材料研究所講演会(2009午春季)
5 5 5
東 北 大 学 金 属 材 ' 料 研 究 所 ( 2 0 0 9 . 5 . 1 4 - 1 5 ) P . 5 2 ( p o s t e r )
M .  N .  T r i p a t h i ,  H i r o s h i  M i z u s e k i  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
1 2 8 0
粒 子 伸 オ 丕 に 分 布 が あ る サ イ ト パ ー コ レ ー シ ョ ン の 繰 り 込 み 而
第 Ⅱ 7 1 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 9 午 春 季 )
東 北 大 学 金 届 才 オ 料 研 究 所 ( 2 0 0 9 . 5 . 1 4 - 1 5 ) P 、 7 1 ( p o s t e "
志 田 和 人 , 佐 易 U 毛 二 , 水 関 博 志 , 川 添 良 毛
1 2 8 1
理 而 杉 ル 劉 士 実 験 の 説 明 か ら 新 物 質 ' 予 言 へ と パ ラ ダ イ ム シ フ ト
J A S V A D a y  東 北 ~ 太 陽 電 池 発 電 の 将 来 展 望 ~
仙 台 ( 2 0 0 9 . フ . フ ) ( 招 待 講 演 )
川 添 良 幸
1 2 8 2
材 * 料 勿 性 説 明 か ら 新 物 質 予 言 へ の パ ラ ダ イ ム シ フ ト 方 策
講 演 会 「 次 世 代 ス パ コ ン に 向 け た 計 算 材 ' 料 科 ・ 学 の 1 果 題 と 展 望 」
東 京 大 学 ( 2 0 0 9 . 7 2 D ( o r a D
川 添 良 幸
1 2 8 3
計 笄 機 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 新 材 料 設 計
東 北 大 学 金 属 才 劇 叫 靭 究 所 第 7 9 回 夏 期 講 習 会 テ キ ス ト
束 北 大 学 金 辰 才 オ 半 斗 研 究 所 ( 2 0 0 9 7 2 2 - 2 4 ) P P . 6 1 - 8 9
川 添 良 幸
1 2 8 4
E 仟 e d  o f H 地 h  T i n  c o n c e n t r a t i o n  o n t h e  E l e c t r o n i c  S 加 C l u r e  0 打 n d i u m  T i n  o x l d e
U 本 金 属 学 会  2 0 仭 午 秋 拶 K 第  1 4 5 回 ) 大 会
京 司 y く 学 ( 2 0 0 9 . 9 . 1 5 - 1 7 )  P 2 7 8 , N O . 2 6 7  ( o r a D
M .  N .  T d p a l h i ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,  R y o j i  s a 1 1 a r a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
1 2 8 5
T h e o r e t i c a 1 1 n v e s t i g a t i o n  o f  A d i f l c i a Ⅱ y  c o n 廿 0 Ⅱ e d  G r a i n  B o u n d a n e s  i n  M u l t i c l y s t a 1 1 i n (
S i 1 1 C o n
日本金属学会 2009年秋期(第 1451動大会
京都大学(2009.9.15-17) P278, N0268 (oraD
Hlroshi Mi2Usck】, Ambigapalhy suvilha, Ryoji sahara and Yoshiyuki Kawa20e
1286First princlples calculations on Hydrogen storage propalies ofMOFS,0唱anic HOSIS, and
BN FⅡⅡa'enes
日本金属学会 2009午秋期(第 145 回)大会
京都大学(20099.15-17) P.378, NO.567 (oral)





















平 成 2 1 午 度 化 学 系 学 恊 会 東 北 大 会
福 島 県 郡 1 _ 打 市 モ 1 木 大 学 、 」 _ ' 予 部 ( 2 0 仭 9 . 1 9 - 2 D  P . H 7 ,  N O . 2 P O 0 6  ( p o s t e r )
宍 戸 統 悦 . 則 中 雅 彦 , 戸 澤 険 一 郎 , 野 村 1 明 子 , 岡 慣 繁 f D 藤 邦 屶 、 澤 陽
手 1 嶋 勝 弥 , 犬 皿 予 忠 昭 , 大 石 イ 1 多 冶 , 川 添 良 幸
1 2 9 1
ペ ロ ブ ス カ イ ト 型 R R ル B ( R = 希 士 類 元 藁 ) の 硬 さ に 関 す る 研 究
平 成 2 1 午 度 化 学 系 学 協 会 東 北 入 会
福 島 県 郡 山 市 日 木 大 学 、 〔 学 部 ( 2 0 0 9 9 . 1 9 - 2 D P . H 8 , N O . 2 P O 0 7 ( p o s t e "
宍 戸 統 悦 , 里 H ナ 明 ・ f , 湯 葢 邦 夫 , 佐 原 亮 二 , ビ ジ ャ イ ク マ ー ル , 、 上 購 § 邦 男 ,
田 中 雅 彦 , 管 原 孝 昌 / N 京 和 夫 , 于 雌 リ 勝 弥 ,
" ,
岡 川 繁 , 森 孝 雄 , 浮 山
古 曳 重 美 , 犬 野 忠 昭 , 大 石 修 治 , 川 添 良 幸 , 片 ψ 島 一 鄭
A s s e s s m e n l  o f t h e  K i n e t l c s  o f t h e  c a p i 1 1 a r y  l m b i b i t i o n  o f a  s l m p l e  F 1 1 1 1 d  a t  N a n o s c a l e  w i t h
1 2 9 2
t 1 1 C  A i d  o f l h e  M o l e c u l a r  D y n a m l c s  S Π η U l a t l o n  A p p r o a c h
第 Ⅱ 8 河 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 仭 年 秋 季 )
東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 ( 2 0 0 9 . 1 1 2 6 - 2 7 ) P . 1  印 O s t e r )
S a m a d  A h a d i a n ,  H i r o s h i  M i Z Ⅱ S e k i a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
S t o c h a s l i c  s w i l C 1 1 i n o  b e h a Ⅵ 0 1 '  o f M o l e c u l a r  C Ⅱ I T e n t  A  F i r s t ・ p r l n c i p l c s  s t u d y
第 1 1 8 回 東 化 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 9 年 秋 手 勺
1 2 9 3
粉 末 安 息 香 峻 _ メ ■ 本 の 温 . 座 依 存 テ ラ ヘ ル ツ 帯 振 動 ス ペ ク ト ル の 解 釈
第  1 1 8 同 東 北 人 学 令 属 材 料 研 究 所 淋 演 会 ( 2 0 0 9 年 秋 手 )
東 北 大 学 金 属 材 料 ・ 研 究 所 ( 2 0 0 9 . 1 1 . 2 6 - 2 7 ) P 2 5 ( p o s t e o
高 橋 主 さ え , 川 添 良 幸 _ イ _ U 川 場 一 、 伊 際 弘 昌
H 封
_ ! ' 1 ,
,
1 2 9 4 个 心 f 混 合 基 底 法 プ ロ グ ラ ム T O M B 0 に よ る 水 井 側 藏 材 料 の 結 合 エ ネ ル ギ ー 計 算
第  1 1 8 1 川 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 諧 演 会 ( 2 0 0 9 午 秋 季 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 仭 . 1 1 2 6 - 2 7 ) P . 5 9  印 O s t e r )
イ 制 京 亮 二 , 水 供 1 当 志 ,  M a 忙 e l H . F . s l u i t e r , 大 野 か お る , 川 添 良 ¥
1 2 9 5
東北大学金属材半斗研究所(2009.H.26-27)P.60 印Oster)
Y. Y. Liang, H. chen, R. Note, H. Mi2Useki and Y. Kawazoe
1296Theoretica11nvestigation ofHydrogen st0皿ge AbⅡiw ofacarbon Nanohom
第Ⅱ8回東北大学金属材料・研究所講演会(2009年耿季)
東北大学金属材料研究所(2009.Ⅱ.26-27)P.63 印Oster)
G. chen, Q. peng, H. MiZⅡSekiand Y. Kawazoe




1298The oplo-Eleclronic prope11ies ofHighly Doped lndium Tin oxide
第Ⅱ81田東北大学金屈材料研究所講演会(2009年秋季)
東北大学金属材料研究所(2009.Ⅱ.26-27)P97(poster)
M. N. Tlipathi, Hiroshi Mi2Usekiand Yoshiyuki Kawazoe
558
1299EleCⅡonic and Magnetic properties ofFe chains on GmpheneNanoribb0鵬
KINKEN-WAKへTE2009-6小 Materials science schoolforY011ng scientiS鶴
"Bio・ and Nano・ materials forNext Generation"ー
Akiu・spa, S印dai,Japan (2009.1234) P21, NO.A、1(posteo
N. Gooizadeh and Y. Kawazoe
BO0Theorelica11nvestigalion oflhe Hydl"ogen slorage capaciw ofQO(OM)12 (M=Li and Na)
Clusters
KINKEN・WAKATE2009-6th Materials science schoolforYⅨmg scientists
"Bio- and Nano- mate↑ials forNext Generation"ー
Akiu・spa, sendai, Japan (2009.123-4) P.53, NO.A・33 (poster)
Qi peng, Hiroshi Mizuseki and YOS11iyuki Kawazoe
5 5 9
B 0 1
第 ・ 原 理 計 算 に よ る 多 ホ ウ 化 物 の 弾 性 特 性 解 析
第 4 回 口 本 フ ラ ッ ク ス 成 長 研 究 発 表 会
愛 知 県 常 滑 市 ( 2 0 0 9 . 1 2 . 1 1 - 1 2 ) N O . 1 0 1 4  ( o r a l )
( J .  F I U X .  G r o M h , 4 [ 2 ] ( 2 0 0 9 )  P 7 5 )
佐 J 京 亮 三 , 宍 戸 統 悦 , 野 村 明 子 , 1 藤 邦 男 , 岡 田
川 添 良 幸
B 0 2
ア ー ク 溶 雨 奴 } ' 法 に よ る ぺ ロ ブ ス カ イ ト 型 R 別 1 3 B ( R = L a ~ L U , Y , S C ) の 合 成
第 4 同 日 本 フ ラ ッ ク ス 成 長 研 究 発 表 会
愛 灸 n 県 常 滑 市 ( 2 0 0 9 . 1 2 . 1 1 - 1 2 ) N O . 1 T O 0 1 ( 技 付 l i 苛 演 )
( J .  f l u x .  G r o w t h , 4 [ 2 ] ( 2 0 0 9 )  P . 7 6 )
森 孝 姉 , 田 中 雅 彦 ,
野 村 明 子 , 小 原 和 夫 , 岡 田 繁 , ] J 摂 邦 屶 , 擇 田
」 エ デ ー ,
千 嶋 勝 弥 , 大 石 修 冶 ,
湯 葢 邦 夫 , 佐 原 亮 二 , ビ ジ ャ イ ク マ ー ル , 林 好 一 ,
川 添 良 幸 , 宍 戸 統 悦
B 0 3
物 質 材 料 研 究 に お け る ス ー パ ー コ ン ビ コ _ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム の 現 状 と 将 来
独 立 行 政 法 人 日 本 学 術 振 興 会
一 材 料 の 微 紳 採 比 織 と 機 能 性 第 B 3 委 員 会 一 第 2 0 4 圃 研 究 会 資 料
東 京 即 科 大 学 ( 2 0 1 0 . 1 . 2 2 ) 即 9 - 1 4
川 添 良 幸
繁 , V " a y K u m a r , 中 嶋 一 " t ,
B 0 4
シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る シ リ コ ン 結 晶 粒 界 研 究
神 戸 大 学 固 然 科 ・ 学 系 夕 ψ 朧 融 合 研 究 環 ナ ノ エ ン ジ ニ ア リ ン グ 重 点 研 究 チ ー ム
ー ナ ノ 学 会 「 ナ ノ 構 造 ・ 物 性 」 部 会 「 ナ ノ 構 造 ・ 物 1 生 」 第 2 1 叫 研 究 会
神 j 斗 大 学 ( ? 0 1 0 . 1 2 2 - 2 3 ) N O . G ・ 9
水 関 1 専 志  A . s w i 小 a , 佐 原 亮 二 , 川 添 良 幸
B 0 5
算

















Venkataramanan, N. S.; sahara, R.; MiZ11SeM, H.; Kawazoe, Y.;
560





Y. Y. Liang, H. chen, H. Mizuseki and Y. Kawazoe





第 4 同 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
愛 知 県 岡 崎 市 ( 2 0 1 0 3 . 3 - 4 )  N O . P 1 4  ( p o s t e r )
M 、  N .  T r i p a t h i ,  M .  S .  B a h r a m y ,  R .  s a h a r a ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
B I 0
E l e c t r o n i c  a n d  M a o n e t i c  p r o p e r ι i e s  o f D o p e d  G r a p h e n e  N a n o r i b b o n s
グ ロ ー ノ 勺 レ C O E プ ロ ク ラ ム
東 北 大 学 「 材 料 イ ン テ グ レ ー シ ョ ン 国 際 教 育 研 究 拠 点 」 お 手 研 究 者 研 究 縦 告 会
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 3 9 ) P . 1 5 , N O . 0 - 1 5 ( o r a l )
N a 司 e s  G o u i z a d e h  a n d  Y o s h i y u k i K a w a z o e
B H
F i N t 、 p r i n c i p l e s  c a l c u l a 訂 o n s  o n  H y d r o g e n  s t o r a g e  p r o p e l t i e s  o f c s ・ 4  C l a l h r a t e  H y d 松 t e
グ ロ ー ノ V レ C O E プ ロ グ ラ ム
東 北 大 学 「 材 料 イ ン テ グ レ ー シ ョ ン 国 際 教 育 研 究 拠 , 畑 若 手 研 究 者 研 究 桜 告 会
4 t 化 ノ く 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 3 9 )  P . 5 5 ,  N O 、 P ・ 0 3 9  ( p o s t e r )
M a a o u i a  s o u i s s i ,  R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M l z u s e k l  a n d  Y .  K a w a z o e
S t 川 C l u r a l  s t a b i l i w ,  M a g n e t i s m  a n d  H y p e r f i n e  l n t e m c l i o n s  o f H y d l o g e n  M o n o m e r ,  D i m e r s
B 1 2
T r i m e r s ,  T e t r a m c r s  a n d  H c x a n 祀 I s  o n  G r a p h e n e
グ ロ ー ノ 叉 ノ レ C O E フ ゜ ロ グ ラ ム
東 北 大 学 「 材 羽 イ ン テ グ レ ー シ ョ ン 国 際 教 肖 研 究 拠 点 」 若 手 研 究 者 研 究 轍 告 会
東 北 大 学 金 屈 材 才 斗 研 究 所 ( 2 0 1 0 3 9 ) P . 5 6 , N O . P ・ 0 4 0 ( p o s t e r )
A h m a d  R a l u b a r ,  M o h a m m a d  s a e e d  B a h r a m y ,  M o h a m m a d  K h a z a e i ,  H i r o s h i M l z u s e k i
a n d  Y o s h i y u k i  K a W ι I z o e
B B
T h e o r e t i c a 1 1 Π V e s t i g a l i o n  o f l h e  H y d r o g e n  s l o r a g e  c a p a c i t y  o f C 6 0 ( O M ) 1 2  ( M = u  a n d  N a )
C l u s t a ' S
グ ロ ー バ ノ レ C O E フ ゜ ロ グ ラ ム
東 北 大 学 「 材 料 イ ン テ グ レ ー シ ョ ン 国 際 教 育 研 究 拠 点 」 若 弓 司 ヲ f 究 行 研 究 縦 告 会
東 北 大 学 金 応 才 オ 翆 H 肝 究 所 ( 2 0 1 0 3 . 9 )  P . 5 7 ,  N O . P ・ 0 4 1 ( p o s t e r )
Q i  p e n g ,  G a n g  c h e n ,  R y o j i  s a 1 1 a l ' a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i  a n d  Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e
























イ左崎(,tl-, N. S. venlくa{aramanan, Marcel sluiter,大皿予力、おる, j11添良幸
B18Hlgh・presSⅢ'e polylypcs ofM8C2 Predlcted by First・prlnclples calculations
5 6 3
化 学 ] 学 会 第 7 5  午 会 一 S C E J 7 5 t h A n n u a l M e e t i n g ( K a g o s h i m a , 2 0 1 の ー
鹿 児 島 大 学 ( 2 0 1 0 3 . 1 8 - 2 の  P . 4 9 5 , N O M I 0 8
B i n  、 v e n ,  s e i i c h i  T a k a n l i ,  Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e  a n d  T a d a f u m i  A d s C 1 1 i r l
B 1 9
化
卸 " ラ ス タ ー へ の 酸 楽 吸 着 反 応 ー サ イ ズ に よ る ク ラ ス タ ー の 構 造 転 移 と 反 允 、 性 変
日 本 物 理 学 会 第 6 5 1 可 午 次 大 会
岡 山 大 学 ( 2 0 1 0 3 . 2 0 - 2 3 ) N O . 2 0 a G L ・ 6
市 橋 正 彦 , 平 林 慎 一 ・ , 川 添 良 幸 , 近 膿
B 2 0
T c r s 0 仟 ポ テ ン シ ャ ル お よ び 第 一 原 理 計 算 に よ る シ リ コ ン 結 晶 粒 界 評 価
日 本 金 属 学 会  2 0 1 0 春 期 ( 第  1 4 6  回 ) 大 会
筑 波 大 学 ( 2 0 1 0 3 . 2 8 3 の P 9 0 , N O S 2 2 3
水 関 博 志  A m b i 部 P a t h y s u v i t 1 徐 , イ 左 原 亮 二 , 川 添 良 幸
B 2 1
第 一 原 理 計 算 に よ る ア ル カ リ 金 属 を ド ー プ し た 材 料 の 水 索 貯 蔵 性 能 評 価
日 本 金 属 学 会  2 0 1 0 春 期 ( 第  1 4 6  回 ) 大 会
筑 波 大 学 ( 2 0 1 0 3 . 2 8 - 3 の  P . 1 2 5 , N O S 4 . 1 4
7 k 関 博 志 , N a t a r a j a n  s .  v e n k a t a r a m a n a n , 陳 岡 1 1 , M .  K h a z a e i , イ ' 1 原 ケ ' C - 、 , 川 添 良 、 毛
保
B 2 2
第 一 原 理 M D に よ る F e % s i 。 B 川 P 5 非 晶 質 合 金 の 形 成 過 程 に お け る ダ イ ナ ミ ク ス 仰 件 斤
日 本 金 屈 学 会  2 0 1 0 春 期 ( 第  1 4 6 回 ) 大 会
筑 波 大 学 ( 2 0 1 0 3 2 8 3 の P 3 7 8 , N O , 5 2 0
緒 方 真 , 竹 内 章 , R o d i o n v . B e l o s l u d o v , 牧 里 予 彰 宏 , 井 上 明 久 , 川 添 良 平
B 2 3
A n  A t o m i s t i c  L e v e l  D e s c r i p t i o n  o f t h e  Q u a n t u m  D o t  o r g a n i c  L i g a n d  l n t e d a c e
日 本 金 J 風 学 会  2 0 1 0 春 期 ( 第  1 4 6 回 ) 大 会
筑 波 大 学 ( 2 0 1 0 3 2 8 - 3 の  P . 4 0 8 , N O . 6 H
R .  V .  B e l o s l u d o Y , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
B24全雀子'混合基底法プログラムTOMB0による水楽貯蔵材料の結合エネルギー計算
口本金属学会 2010春如1(第 146 回)入会
筑波大学(2田03283の P.409, NO.614
イ左j京亮三,水関博志,MarcclH.F.sluiter,大野かおる,j什添良幸
B25Magneto-optoeleclronlc properties ofMn・Doped lndium Tin oxide
1・」本金属学会 2010 春1例(第 1461司)大会
筑波大学(2川0.3.28-3の P.411,NO.619







岡崎(2010.5.B・15) P.96, NOS3-8 (oral)




岡崎(2010.5.B・15) P.127, NOS7-1 (oraD
水関博志, N. S. venkataramanan, G. chen, M. Khazaei,イ左打?何ウ1_1, j11添良幸
B29Hydrogen AdS側Ption on Ni・Metal (M=Lale transition metals) Hydrides: A cluster
APPI'oach
ナノ学会第81司大会
岡1崎(2010.5.B・15) P.128, NOS7-2 (orab
NataraJan sathiyamoonhy venkataramanan, Ryoji sahara, Hiroshi Mizuseki and
5 6 5
B 3 0 .  B a T i 0 3 , p b T i 0 3 , s r T i 0 3 の 商 粘 度 な 全 エ ネ ル ギ ー 表 而 の 弟 ' 房 辻 嘴 ; ト 飢 , ・ と 分 子 動 ノ j 字
シ ミ ュ レ ー シ ョ ン
ナ ノ 学 会 第 8 枦 1 大 会
岡 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B 、 1 5 )  P . 1 5 9 ,  N O S 9 - 9  ( o m l )
西 松 毅 , 川 添 良 平 ,  u m e s h v .  w a g h n 旧 r e
Y o s h l y u k i K a w a z o e
B 3 1
F i r s t  p r i n C ゆ l e s  c a l c u l a t i o n s  o n  G r a m  B o u n d a r y  l m p u r l t i e s  i n  M u l t i c r y s t a 1 1 i n e  s i 1 1 C o n
ナ ノ 学 会 第 8 1 可 大 会
山 杣 奇 ( 2 0 1 0 . 5 . B 、 1 5 )  P . 1 9 8 ,  N O . P I - 0 2  ( p o s t e r )
A m b i g a p a t h y  s u v i t h a ,  N .  S .  v e n k a t a r a m a n a n ,  R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h l  M i z u s e k i a n d
Y o s h l y u k i  K a 、 v a z o e
B 3 2
S t n l C 山 r a 1 1 n 丘 ) r m a t i o n  o n  C 3 H S  G a s  H y d r a l e  1 1 ' o m  Q u a s i ・ H a n 1 1 0 n i c  L a t r i c e  D y n a m i c s
ナ ノ 学 会 第 8 1 可 大 会
岡 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B ・ 1 5 )  P 2 1 4 ,  N O . P I - 1 8  ( p o s t e r )
M a a o u i a  s o u i s s i ,  o l e g  s .  s u b b o t m ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M l z u s e k i ,
Y o s h i y u l ( i  K a w a z o e  a n d  v l a 小 m i r  R .  B e l o S 1 1 1 d o v
B 3 3 . 豆 h  l , i h o  D F T 十 U  s t u d y  o f  o p t o 、 E l e c { r o n i c  p r o p e r ι i e s  o f M a n g a n e s e ・ D o p e d  l n d l u m  T i n
O x i d e
ナ ノ 学 会 第 8 回 大 会
福 ] 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B 、 1 5 )  P 2 1 5 ,  N O P I - 1 9  ( p o s t e o
M a d l 〕 v e n d l ・ a N a t h  T r i p a t h i ,  M .  S .  B a h r a 1 η y ,  R y o j i  s a h a r a ,  H i r o s h i  M i a l s c k i  a n d
Y O S 1 1 1 y u k i  K a w a z o e
B 3 4
M a g n e t i c  p r o p e d i e s  o f D o p e d  G r a p h a 〕 e  N a 1 ⑩ r i b b o n s :  F i r s t  p r i n c i p l e  s t u d y
ナ ノ 学 会 第 8 回 大 会
1 苗 ] 1 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B 、 1 5 )  P 2 2 2 ,  N O . P I - 2 6  ( p o s t e o
Ihcorctica11nvesligalion ofthe Hydrogal storage capacily ofC60(OM)12 (M=Li and Na)B35
Clusrcrs
ナノ学会第8回大会
岡崎(2010.5' B・15) P242, NO.PI-46 (posler)
Qi peng, cang chen, Ryoji sahara, Hh、oshi Mizuseki and YoshiyukiKawazoe
Naues Gouizadeh andYoshiyuki Kawazoe
B36全電f況合基底法プログラム10MB0による水業則示以オ料の開発
ナノ学会第 8 1'・,1大会
1舗」崎(2010.5.13-15) P.251, NO.PI-55 (posteo
イ井リ京亮一「N. S. vel〕ka仏ramanan,/k段汁゛志, Mal'cel H. F. sluiter,大皿予力、おる,
川添良幸
B37Hydrogen slorage in organic porous cages: A MU11i・scale Theorelica11nvestigation
ナノ学会第8回大会
岡崎(2010.5.13-15) P2幻, NO.P2・]5 (poster)
N. S. venkataramanan, R. sahara, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
566
B38Ihe Electron cun'entthrouoh the conjugated Molecules
ナノ学会第8回大会
岡崎(2010.5.B・15) P.299, NO.P2-27 (postco
Y. Y. Liang, H. chen, H. Mizuseki and Y. Ka、¥azoe
B39A computalional Method to stⅡdy proton 丁松nS1セrin perau010sulfonic Acid Membranes
ナノ学会第8回大会
岡崎(2010.5.B・15) P300, NO.P2-28 (poster)
Samad Ahadian, Ahmad Ra1リbar, HiroshiMizusekiand Yoshiyuki Kawazoc
B40Quanlum Design ofNe、V Materials: Gas Molecules under High pressurc
5 6 7
ナ ノ 学 会 第 8 山 1 大 会
岡 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B ・ 1 5 )  P 3 0 1 ,  N O . P 2 - 2 9  ( p o s t e r )
M o h a m m a d  K h a z a e i ,  M o h a m m a d  s a e e d  B a h l a m y ,  F a b i o  p i c h i e m ,  K e i v a n  E s f a η a n i a n d
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
B 4 1
S t r u c l u r a l  s t a b i l i t y ,  M a g n e t i s m  a n d  H y p e d i n e  l n t e r a c t i o n s  o f H y d r o g a l  M o n o m e r ,  D i m e r s ,
T r i m e r s , 丁 e t r a m e r s  a n d  H e x a m e r s  o n  G r a p h e n c
ナ ノ 学 会 第 8 回 大 会
岡 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B ・ 1 5 )  P 3 0 2 , N O . P 2 3 0  ( p o s t e r )
A h m a d  R a n j b a r ,  M o h a n Ⅱ η a d  s a e e d  B a h r a m y ,  M o h a m m a d  K h a z a e i ,  H i r o s h i M i z u s e k i
a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
B 4 2
陽 イ オ ン 空 孔 を 持 っ L a 3 T a 帖 G a 5 5 0 W 材 1 斗 の 第 一 、 原 那 計 算
ナ ノ 学 会 第 8 W 大 会
岡 1 崎 ( 2 0 1 0 . 5 . B ・ 1 5 )  P . 3 0 5 ,  N O . P 2 - 3 3  ( p o s t e o
鄭 粲 雉 八 百 川 律 子 , 水 関 博 志 , 川 添 良 平
B 4 3
T h e o r e t i c a l  s l u d y  o f  G a s  a n d  D r u g  s e p a r a t i o n  t h r o u g h  M e t a l - o r g a n l c  F r a m c w o r k
M a t e r i a l s
ナ ノ 学 会 第 別 " 1 大 会
締 1 岫 ( 2 0 1 0 . 5 . B ・ 1 5 )  P 3 2 9 ,  N O . P 2 - 5 7  ( P 那 { e o
R .  V .  B e l o s l u d o v ,  H .  M i Z 1 1 S e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
B 4
非 屯 導 』 窒 子 の 直 径 変 化 に よ る パ ー コ レ ー シ ョ ン 閖 値 の 制 御 ( 2 )
ナ ノ 学 会 第 別 H 1 大 会
W r ] ' 1 奇 ( 2 0 1 0 . 5 .  B 、 1 5 )  P 3 3 1 ,  N O . P 2 - 5 9  ( p o s t e r )
志 田 和 人 , 佐 原 亮 二 , M N T r i P 爪 h i , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
B 4 5
A  s l u d y  o n  t h e  F 0 如 a t i o n  a n d  H a r d n e s s  o f p a ' o v s k i t e ・ T y p e  s o l i d  s o l u t i o n  L a 1 へ S 、 R h 3 B
ナ ノ 学 会 第 8 回 大 会
岡11奇(2010.5.B・15) P.334, NO.P2-62 (posteo
丁oetsu shishido, Kunio Kudou, shiσeΠ10kada, Masahiko Ta1ねka, Takao Mori,
Yutaka sawada, AkikoNomura, Kunio Yubuta, Ryojisahara. vijay K山れar,
Takamasa S11gawara, KoiC111 Hayashi, Katsuya leshima, Tadaaki An〕ao, S11igemi Kohiki,
Aklra Yoshika、va, S1川ji oishi 脚d YOS11iyuki Kawazoe
B46Hydrogen st01'age in organic pm'ous caσes: A Multi・scale Theoretica11nvest喰ation
第Π9山1 宋北大学金属材料研究所訥演会(2010年春季)
東北大学金属材料研究所(20]0.527-28)P3 ゆOsleo






B48Flrsr principles calculati01〕s on Grain Bolmdary lmpurities in MulticrystaⅡine silicon
第 119山1 東北大学金屈材米怖升究所講演会(2010年赤季)
東北大学金属材半斗研窕所(2010.527-28)P.2ゆOsteo
Ambigapathy suvitha, N. S. venkataTamanan, Ryoji saha1乙, HⅡ・oshiMizuscki and
YoshlyukiKawazoe
B49A computational Method to study proton TI'ansfer in perfluorosulfbnic Acid Memblancs
第Ⅱ9担1 東北大学金属材料研究所講淡会 C010午春手)
東北入学金j禹材料研究所(2010.527-28)P.B ゆOster)
Samad Ahadlan, Ahlnad Ranjbar, Hiroshi Mi2Useki and Yoshiyuki Kawazoe





東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 5 2 7 - 2 8 ) P 3 3 ( p o s l e r )
K a u e s  G o l j i 2 a d e h  a 1 村  Y O S 1 Ⅱ y u k i  K a 、 v a 2 0 e
陽 イ オ ン 空 孔 を 持 っ L a 3 T a 0 5 G a " 0 ^ ' 材 料 の 第 、 一 原 理 制 、 算
第 1 1 9 師 1  束 北 大 学 金 属 材 刈 研 究 所 諧 演 会 ( 2 0 1 0 年 春 季 )
東 北 大 学 金 屈 材 料 ・ 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 5 2 7 - 2 8 ) P 3 4 印 O s t e r )
鄭 粲 雌 八 百 川 律 子 , 水 開 博 志 , 川 添 良 雫
B 5 1
B 5 2
ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム の ジ ョ ブ 再 現 実 行 可 能 環 境 の 開 発
第 Ⅱ 9 阿 東 北 大 学 令 j 属 オ オ 料 研 究 所 荊 演 会 ( 2 0 1 0 年 春 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 5 . 2 7 - 2 8 ) P 3 5 ( p o s t 剖 、 )
五 十 嵐 佃 昭 , 一 関 京 子 , 野 手 竜 之 介 , 松 本 秀 一 , 川 添 良 幸
B 5 3
S t n l c t u r a 1 1 n f o r 1 れ a l i o n  o n  C 3 H S  G a s  H y d r a t e  行 o m  Q u a s i - H a n 1 1 0 n i c  L a t [ i c e  D y n a m l c s
第 Ⅱ 9 回 東 北 大 学 金 屈 材 、 料 研 究 所 諧 演 会 ( 2 m 0 午 春 季 )
東 北 火 学 釡 屈 材 1 1 怖 升 究 所 ( 2 0 1 0 . 5 . 2 7 - 2 8 )  P . 4 8 ( p o s t e o
M a a o u i a  s o u i s s l ,  o l e o  s .  s u b b o l i n ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,
Y o s h i y u k i  K a w a x o e  a n d  v l a d i m l r  R ,  B e l o s l u d o v
第 一 原 郵 計 算 お よ び T e r s 0 仟 ポ テ ン シ ャ ノ レ を 用 い た シ リ コ ン 結 叶 , 粒 y 卜 訊 H 此
日 本 機 械 学 会 第 2 3  回 計 算 力 学 ; 悼 演 会  C M D 2 0 1 0
- J S M E 2 3 司  C o m p U 仇 t i o n a l M e c h a n i c s  D i v i s l o n  c o n f e r e n c e -
北 見 工 業 大 学 ( 2 0 1 0 9 . 2 3 - 2 5 )  P P . 6 4 7 - 6 4 8 , N O . O S 1 8 - 1 8 0 3
万 く 関 1 専 志 ,  s u v i t 1 1 a  A m b i g a p a t h y ,  v e 1 永 a t a r a m a n a n  N a t a r a j a n  s a t h i y a m o o r t h y , イ 上 ↓ 東 ι で
B 5 4
B 5 5 .  u n d e r S 仇 n d i n g  o f  l n a u e n c e  o n  A U ・ E l c c t r o d e  s u r 1 註 C e  M o d i 丘 C a t i o n  b y  T h l o l  s A M s  m
O r g a n i c  T h i n ・ F i l m  1 松 n s i s t o r s
口 木 物 鏗 学 会  2 0 1 0  秋 季 大 会
川 添 良 幸
/d坂府立大学(2010.9.23-26)P.788,N023PRL・15(oml)
Yan wang, susulnu lkeda, Y11nye Liang, HiroS11i MizLlseki, Yoshiyuki Kawazoe,




















日オゞ金属学会 2010作秋扣H第 147 桓1)大会
北海道大学(2010925-27) P.197,NO.88









北 海 道 大 学 ( 2 0 1 0 . 9 2 5 - 2 7 ) P 2 6 8 , N 0 3 0 1
A . S , V 洲 稔 , 陳 剛 , M . K h 能 弐 i , 佐 j 東 亮 二 , 川 添 良 平
B 6 1
強 誘 屯 体 マ 靭 莫 キ ャ パ シ タ の イ ン プ リ ン ト 現 象 の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
第 1 2 0 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 1 0 年 耿 季 )
東 北 大 学 金 属 材 ' 1 斗 研 究 所 ( 2 0 1 0 . H 2 4 - 2 5 )  P . 1 ( p o s t e r )
1 1 耳 1 公 毅 ,  j H 1 悉 良 ヰ 1 ,  u m e s h  v . 、 N a g h m a r e
B 6 2
多 結 品 S i 薄 膜 の A 1 誘 起 結 品 化 に お け る A 1 ド ー プ Z " 0 の 影 粋
第 1 2 0 1 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 1 0 仟 ' 耿 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 1 1 2 4 - 2 5 ) P 2 ( p o s t e "
鄭 美 娜 , 鄭 粲 雌 , 川 添 良 幸 , 末 盆 崇 , 宇 佐 美 徳 隆
B 6 3 .  G a l e 、 c o n t T 0 Ⅱ e d  c u n e n t  a n d  l n e l a s t i c  E l e c t r o n  T u n n e 1 1 n g  s p e c t m m  o f  B e n z e n e :  A
S e l f ・ c o n s i s t e n l  s t u d y
第 1 2 0 回 東 北 大 学 金 属 材 判 可 究 所 講 演 会 ( 2 0 1 0 午 秋 季 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 1 1 2 4 - 2 5 ) P . 1 1 ( p o s t c o
Y .  Y .  L i a n g ,  H .  c h e n ,  H .  M 1 2 U s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
B 6 4
真 性 点 欠 陥 を 持 っ L a n g a 仇 t e 結 晶 の 第 一 原 理 計 卯
第  1 2 0 山 1  東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 1 0 午 秋 雫 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 1 1 . 2 4 - 2 5 ) P . 2 5 ( p o s t e r )
鄭 粲 嫌 , 八 百 川 律 子 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
C h a η i c a l  E n g i n e e r i n g  o f A d a m a n t a n e  b y  L i t h i 山 n  ( C I O H 1 2 L i 4  a n d  c l o H 】 5 L i ) :  A  p r o m i s i n g
B 6 5
C a n d i d a l e  f o r  H i g h - c a p a c i w  H y d T o g e n  s t o l a g e  M a t e r i a l s
第 1 2 0 1 川 東 北 大 学 全 j 風 材 料 研 究 所 淋 演 会 ( 2 0 1 0 年 耿 季 )
東 北 大 学 金 属 材 ' 半 斗 研 究 所 ( 2 0 1 0 . 1 1 . 2 4 - 2 5 ) P 3 7 ( p o s t e r )
A h m a d  R a 川 b a r ,  M 0 1 1 a m m a d  K h a z a e i ,  N a l a r a j t m  s a t h l y a m o o r t h y  v e n k a t a r a m a n a n  a n d
Y o s h l y u k i K a w a z o e
B66Structura11nfonnation on C3H8 Gas Hydrate 丘'om Quasi・Hannonic LatⅡCe Dynamics
第 120回東北大学金属材'料研究所諧演会(2010年秋本)
東北大学金属材料畊究所(2010.11.24-25)P.42(poster)
Maaou】a souissi, Rodion v. Belosludov, Hiroshi Mizuseki, Yoshiyuki Kawazoe,
Oleg s. subbotin and vladimir R. Belosludov
B67旺h・/hiガ0 study ofTransilion Metal dopcd-1ndiuln Tin oxide
第 120回東北人学金属材料研究所諧演会(2010午秋季)
東北大学金紅井オ料研究所(2010.1124-25)P.58(posteo
Madhvendra Nalh TI'ipalhi, K. S11ida, R. sa11ara, H. Mizuseki and Y. Ka、vazoe
B68Hydrogen Desorption Kinetics on Aluminum sul'face
第120同東北大学全属材料碩究所講演会(2010作秋季)
東北大学金属材*斗研究所(2010.H24-25)P.86 印Osteo
Qi peng, Hiroshi Mizuseki, and Yoshiyuki K1ハVazoe
572
B69A First・PI'inciples study on 、vater Flow t11rough sinole・xvaⅡed carbon Nanotubes with thc
Aid ofAd所CialNeul'al NeNork and smtistical Methods
Kmken-wakate2010-7th Malerials science sd】ool forYoung scientists
"chaⅡenge ofRadiation for Advanced Materials science"ー
Akiu・spa, sendai, Japan (2010.1223) P.24, NO.A、6
Samad Ahadian, Hitoshi Mizuseki and Yoshiyuki Kawazoe
B70Iheoretical calculalions ofpoint Defects Embeddcd Lanoatatc cwslal
Kmken-wakate2010-7th Malerials science school for YOU"o scientists
"chaⅡengc ofRadiation for Adval〕ced Materials sciencd'ー
Akiu・spa, sendai, Japan (2010.1223) P25, NO.A、フ
C.-Y. chung, R. Yaoka、va, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
5 7 3
B 7 1
C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  o f A d a m a n l a n e  b y  L 川 l i u m ( C I O H 1 2 L i 4  a n d  c l o H 】 5 L f ) :  A  p r o m i s i n g
C a n d i d a t c  f o r  H i g h ・ c a p a c l t y  H y d r o g e n  s t o r a g c  M a t e r l a l s
K i n k e n _ 、 Ⅳ a k a t e 2 0 1 0 - 7 t h  M a t e r i a l s  s c i e n c e  s c h o o l f b r  Y o u n g  s c i e n 1 1 S t s
" c h a Ⅱ e n g c  o f R a d i a t i o n  R ) r  A d v a n c e d  M a t e r l a l s  s c i e n c e " ー
A k i u 、 s p a ,  s c n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 2 3 )  P . 6 1 ,  N O B ・ 1
A h m a d  R a n j b a r , N a l a r a J a n  s a t h l y a m o o d h y  v e n k a l a r a m a n a n ,  H o o n k y u n g  L e e  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
B 7 2
H y d r o g e n  s p i Ⅱ  O v e r  K i n e t i c s  o n  A I ( 1 1 D  s u r f a c e
K i n k a l 、 w a k a t e 2 0 1 0 - 7 t h  M a t e r l a l s  s c i e n c e  s c h o o l f o r  Y o u n g  s c i a 1 1 i s t s
" c h a Ⅱ e n g e  o f R a d i a t i o n  f o r A d v a n c e d  M a l e r i a l s  s c i e n c d ' ー
A k i u 、 s p a ,  s c n d a i ,  J a P 田 1 ( 2 0 1 0 . 1 2 2 3 )  P . 6 2 ,  N O . B ・ 2
Q i  p e n g ,  H i r o s h i  M i z u s e k i  a n d  Y O S 1 1 i y u k i  K a w a z o e
B 7 3
F i r s t _ P " n c i p l e  c a l c u l a t i o n s  o n  M a g n e t i s m  o f  G r a p l w n e  N a n o n b b o n s  a n d  G r a p h e 1 祀
M o l e c u l e s
K i n k e n _ N N a k a t e 2 0 1 0 - 7 t h  M a l e r i a l s  s c i e n c e  s d w o l  f o r  Y o u n g  s c i e n t i s t s
" c h a Ⅱ e n g e  o f R a d i a t i o n  f o r  A d v a n c e d  M a l e r l a l s  s c i e n c e ' ー
A k i u 、 s p a ,  s e n d a i ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 2 3 )  P . 8 5 ,  N O B ・ 2 5
N .  G o u i 2 a d e h ,  N o r i o  o t a  a n d  Y .  K a w a z o e
B 7 4
C o n t r 0 Ⅱ i n g  3 D  p e r c o l a t i o n  b y  M o d u l a t m g  t h e  G r a n u l a r  s i z e  o f M a l c r i a l s
2 0 小 A c a d a れ i c  s y m p o s i u m  o f M R S ・ J a p a n 2 0 1 0
Y o k 0 1 1 a m a ,  J a P 肌 ( 2 0 1 0 . 1 2 2 0 - 2 2 )  P . 1 2 4 ,  N O . F ・ 1 0 - 1 ( 1 n v i t e d )
K .  S 1 1 i d a ,  R .  s a h a r a ,  M .  N .  T r i p a t h i ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
B 7 5
豆 b 、 ノ 打 i l i o  s t u d y  o f T T a n s l t i o n  M e 仇 I D o p e d - 1 n d 川 m T i n  o x l d c
2 0 t h  A c a d a n i c  s y m p o s l u m  o f M R S - J a p a n  2 田 0
Y o k o h a m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 2 . 2 0 - 2 2 )  P , 1 2 6 ,  N O . F ・ 1 3  ( o r a D
M .  N .  T r i p a t h i 、  K .  s h i d a ,  R .  s a h a r a ,  H .  M i Z 口 S e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
B76Developme爪 of Hydrogen storage Maledals uslng AⅡ・Electl'on Mixed・Basis prog鳳m
TOMBO
20thAcadcmic symposium ofMRS・Japan 2010
Yok01】ama, Japan (2010.12.20-22) P211, NO.1、PB、G (poster)
R. sahara, H. Mizuseki, M. H. F. sluiler, K. ohno and Y. Kawazoc
B7フ. 1nelastic current through Benzene-Dithiol and Benzene・Di111iolale: A selfconsistent
Study
20th Academic symposi山" ofMRS・Japan 2010
Yokohama,Japan (2010.1220-22) P2B, NO.1・P17・G (poster)
Y. Y. Liano, H. Mizuseki and Y. Kawazoe
B78実用材料の飛躍的高性能化にむけたマルチスケール組織設計・評価手法の開発
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B80令電、f況合基底法プログラムTOMB0による新規水素貯蔵材料の開発






第 一 原 N 計 算 に も と ノ づ く  K N b 0 3 の 相 転 移 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
文 部 科 弓 を 名 ' 「 最 夕 ■ 揣 ・ 高 性 能 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ の 朋 発 利 用 」 プ ロ
ジ ェ ク ト ー 次 世 代 ナ ノ 統 合 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ゥ エ ア の 研 究 開 発
一 第 5 1 回 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
甲 南 大 学 ポ ー ト ア イ ラ ン ド キ ャ ン パ ス ( 2 0 1 1 2 2 2 - 2 3 ) P . 1 7 , N O . P 0 4
牛 尾 二 郎 , 1 埼 松 毅 , 川 添 良 幸 , u m e s h w a g h m a r e
B 8 2
I n e l a s t i c  E l e c t r o n  T u n n e l i n g  s p e c t r u m  o f B e n z c n e :  A  s e l f c o n s l s t e n t  s t u d y
文 割 卵 1 . 学 省 「 最 先 端 ・ , 高 性 能 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ の 開 発 利 用 」 プ ロ
ジ ェ ク ト ー 次 世 代 ナ ノ 統 A シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ウ ェ ア の 研 究 開 発
一 第 5 同 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
甲 南 大 学 ポ ー ト ア イ ラ ン ド キ ャ ン パ ス ( 2 0 Ⅱ 2 2 2 - 2 3 ) P 3 8 , N O . P 2 5
Y .  Y 、  L i a n g ,  H .  M i z u s e k i  a n d  Y .  K a w a z o e
B 8 3 全 電 子 混 合 基 底 法 プ ロ グ ラ ム T O M B 0 の 開 発 と 水 業 貯 蔵 材 1 史 汁 へ の J 心 、 用
文 部 科 学 名 「 最 夕 市 揣 ・ , 帋 性 能 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ の 開 発 利 用 」 プ ロ
ジ ェ ク ト ー 次 世 代 ナ ノ 統 介 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ゥ エ ア の 研 究 開 発
一 第 5 山 1 公 開 シ ン ポ ジ ウ ム
甲 南 大 学 ポ ー ト ア イ ラ ン ド キ ャ ン パ ス ( 2 0 Π . 2 . 2 2 - 2 3 ) P 3 9 , N O . P 2 6
イ 包 京 亮 二 , 水 僕 汁 専 志 , 川 添 良 幸 ,  M a r c e l s l u i t a ' a n d  大 里 チ か お る
B 8 4
A t o m i s t i c  L e v e l  D e s c r i p t i o n  o f p h a s e  D i a g r a m s  o f c l a t h r a l e  H y d r a l e s
文 部 科 月 を 省 ' 「 最 先 端 ・ 高 性 能 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ の 開 発 利 用 」 プ ロ
ジ ェ ク ト ー 次 世 代 ナ ノ 統 合 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ゥ エ ア の 研 究 開 発
一 鉾 秀 同 公 朋 シ ン ポ ジ ウ ム
甲 南 大 学 ポ ー ト ア イ ラ ン ド キ ャ ン パ ス ( 2 0 H 2 2 2 - 2 3 ) P . 4 0 , N O . P 2 7
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第 一 原 理 計 算 に よ る ア ル カ リ 金 属 を ド ー プ し た 新 規 水 索 則 晴 針 オ 料 探 * と 評 価
n 本 金 属 学 会  2 0 Ⅱ 年 弄 1 瑚 ( 第  1 4 8 1 山 大 会
束 京 司 獄 i 大 学 世 田 谷 キ ャ ン パ ス ( 2 0 Ⅱ 3 2 5 ・ 2 7 ) P . 9 5 , N O S 4 ' 4
水 獣 Ⅱ 専 志 , N .  S .  v e n k a t a r a m a n a n , 陳 剛 , M .  K h a z a e i 、 佐 原 品 一 , 川 添 良 ¥
B 9 1
I n e l a s t i c  E l e c l r o n  T l m n e l i n g  s p e c l n l m  o f B e n z e n e :  A  s e l f c o n s i s t a 〕 t  s t u d y
H 本 金 屈 学 会  2 0 Ⅱ 午 1 刊 誠 第  1 4 8 1 回 ) 大 会
東 京 都 市 大 学 ・ 紲 : 田 谷 キ ャ ン パ ス ( 2 0 Π 3 . 2 5 - 2 7 ) P 9 7 , N O . S 4 ' 8
梁 云 雌 , 水 関 傅 志 , 川 添 良 幸 , H a o c h e n
B 9 2
S t N c t u r a l ,  D y n a m i c  a n d  T e r m o d y 1 1 a m i c  p r o p e 1 1 i e s  o f N i  D u r l n g  t h e  c o 0 1 1 n g  p r o c c s s
日 本 令 j 風 学 会  2 0 Ⅱ 午 ¥ 司 奴 第  1 4 8 1 川 ) 大 会
東 京 都 市 大 学 世 田 谷 キ ャ ン パ ス ( 2 0 1 1 3 . 2 5 - 2 7 ) P . 9 8 , N O S 4 ' 1 0
R .  V .  B e l o s l u d o v , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸 ,  D .  V .  L o u z g u i n e ・ 上 U z g i n ,  J 卜 上 明 久
B 9 3
S u r f a c c  H y d r o g e n a t i o n  p r o c e s s  o f A I ( H  D  s u r f a c e -  a  F i r s t  p r i n c i p l e s  A p p r o a c h
H 本 金 屈 学 会  2 0 1 1 年 祥 期 ( 第  1 4 8 1 田 ) 大 会
束 京 制 矧 i 大 学 世 田 谷 キ ャ ン パ ス ( 2 0 1 1 3 . 2 5 - 2 7 ) P . 1 0 5 , N O . S 4 ' 2 4
彭 麒 , 水 関 脚 志 , 川 添 良 幸
B 9 4
冱 h 、 1 " i h o  s l u d y  o f o p t o - E l e c t r o n i c  p r o p e 1 1 i e s  o n A o  a n d  l A T O
日 本 金 属 学 会  2 0 Ⅱ 午 春 期 ( 第  1 4 8 1 田 ) 大 会
東 京 司 列 i 大 学 伊 : 山 谷 キ ャ ン パ ス ( 2 0 H 3 . 2 5 - 2 7 ) P 、 1 0 6 , N O S 4 ' 2 7
M a d h v e n d r a  N a t h  T r i p a t h i ,  K .  s h i d a ,  R 、  s a h a r a ,  H .  M I Z 1 1 S e k l  a n d  Y .  K a w a z o e
B 9 5
F i l s t _ p r i n c i p l e s  p r e d i c { i o n  o f  H a l f 、 M e t a Ⅱ i c  F e r l ' o m a g n e t i s m  i n  M n  D o p e d  β  P 1 1 a s e  o f
G e 3 N 4
Π 木 釡 属 学 会  2 0 1 1 年 赤 期 ( 第  1 4 8 1 動 大 会
東 京 司 獄 j 大 学 世 田 谷 キ ャ ン パ ス ( 2 0 Ⅱ 3 2 5 - 2 7 ) P . 1 0 7 , N O S 4 ' 2 8




























佐 原 亮 二 , 水 関 博 志 ,  M a r c e l s l u i t e r , 大 野 か お る , J 比 添 良 幸
1 4 0 2
ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム に お け る キ 馴 動 状 " 吋 巴 握
第 1 2 1 回 東 北 大 孚 金 属 材 判 研 究 所 論 演 会 ( 2 0 1 1 午 春 本 )
東 北 大 学 金 属 材 料 ・ 研 究 所 ( 2 0 1 1 . 5 . 2 4 - 2 5 ) P . 9  印 O s t a ' )
五 十 族 ψ 冊 召 一 関 京 子 , 野 手 竜 之 介 , 冷 川 真 二 , 勝 倉 真 , 八 鍬 友 一 ' , 川 添 良 ¥
1 4 0 3
全 屯 子 澀 合 J 樫 底 怯 プ ロ グ ラ ム T O M B 0 の 開 発 と 水 素 貯 蔵 材 1 斗 へ の 応 用
第 1 2 H 田 東 北 大 学 令 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 1 1 年 春 季 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 1 . 5 2 4 - 2 5 ) P . 1 4 印 O s t e r )
佐 原 亮 二 , 水 関 博 志 , M a r c e l s l u i [ e r , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 4 0 4
強 誘 電 体 メ モ リ の イ ン プ リ ン ト 現 象 と 格 子 欠 陥
第 1 2 U 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 Ⅱ 年 春 季 )
東 北 大 学 令 属 材 牛 斗 研 究 所 ( 2 0 1 1 . 5 2 4 - 2 5 ) P . 3 1  印 O S { e o
西 松 毅 , 川 添 良 幸 ,  u m e s h  v .  w a g h m a r e
原 子 レ ベ ル の イ オ ン の 倩 造 が L 即 部 仇 l e 材 ' 料 の 圧 屯 性 に 及 ぼ す 影 撃 和 ) 老 察 と 新 し い
1 4 0 5
圧 電 結 晶 の 設 計
第 1 2 1 回 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 田 1 午 春 季 )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 Ⅱ . 5 2 4 - 2 5 ) P 3 5 ( P O S { e o
鄭 粲 雌 八 百 川 律 子 , 水 関 博 志 , 川 添 良 雫
1 4 0 6 .  F e ( 1 0 の
一 原 理 計 算
第 1 2 1 回 東 北 大 学 金 属 材 料 ■ 〒 究 所 講 演 会 ( 2 0 Ⅱ 年 春 季 )
東 北 大 学 金 届 才 オ 料 研 究 所 ( 2 0 Ⅱ . 5 2 4 - 2 5 ) P . 4 6 ( p o s t e o
M u h a m m a d  H a r i s  M a 1 1 y u d d i n ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  H h ' o s h i  M i z u s e l d  a n d
Y o s h i y u k i K a w a z o e
表 而 に お け る C 0 及 び H 2 S の 吸 着 に 対 す る ア ル カ リ 吸 着 原 子 の 刻 頂 を : 第

















化海道大学(2011.624) P.172, NO.PI-52 (posler)
H. Nejo, H. MiZⅡSekiand Y. Kawazoe
14HThe Elastic and lnelaSⅡC cunentthrough t11e Bavcne: A First-principles S1Ⅱdy
ナノ学会第9回大会
』W毎道大学(2011.62-4) P.174, NO.PI-54 (posteo







全 電 子 混 合 基 底 法 プ ロ グ ラ ム T O M B 0 の 閉 発 と 水 素 貯 蔵 材 料 へ の 応 用
ナ ノ 学 会 第 9 回 大 会
北 海 道 大 学 ( 2 0 1 1 . 6 2 - 4 )  P . 1 8 4 ,  N O . P I - 6 4  ( p o s l e o
佐 ↓ 乾 τ 二 , 水 関 博 志 , M a 此 e l s l u i t e r , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
1 4 1 4
線 子 モ デ ル を 用 い た ラ ン ダ ム 粒 界 お よ び 対 応 粒 界 の 特 性 評 価
ナ ノ 学 会 第 9 回 大 会
北 海 道 大 C 1 を ( 2 0 1 1 . 6 2 - 4 )  P . 1 8 5 ,  N O . P I - 6 5  ( p o s t e o
水 関 博 志  A . S " Ⅵ t h a , 佐 原 亮 二 , 川 添 良 幸
1 4 1 5
連 続 化 ブ ー ト ス ト ラ ッ プ パ ー コ レ ー シ ヨ ン モ テ ノ レ
ナ ノ ¥ 会 第 9 山 1 大 会
北 海 道 大 学 ( 2 0 1 1 . 6 2 4 )  P . 1 8 9 ,  N O . P I - 6 9  ( p o s t e "
志 田 和 人 , 佐 原 亮 三 , 水 開 博 志 , 川 添 良 毛
S 加 d y  o n  l h c  R e l a l i o n s h l p  b e N e e n  c u r i e  T e m p e r a l u r e  a n d  E 仟 e c t Ⅳ C  E x c h a n g e  p a r a m c l e r
1 4 1 6
I n  l r o n  a n d  i l s  A Ⅱ o y s
ナ ノ 学 会 第 9 同 大 会
北 " 圧 道 大 学 ( 2 0 Π . 6 . 2 4 )  P . 1 9 1 , N O . P I - 7 1 ( p o s t e o
T a k a s h i  S 1 1 i g e m a l s u ,  J i a n 、 T a o  w a n g ,  A l b e n o  M a r t i n e z ・ L i m i a ,  L o t h a r  K u n 2 ,  T h o m a s
E d d ,
C h e m i c a l  E n g i n e e r i n g  o f  A d a m a n l a n e  b y  L i t l ] i Ⅱ m  F u n c t i o n a 1 1 Z a t i o n :  A  F i r s t ・ p r l n c i p l e s
1 4 1 7
D e n s i t y  F u n c l i o n a l T h e o r y  s t u d y
ナ ノ 学 会 第 9 回 大 会
北 海 道 大 学 ( 2 0 1 1 . 6 2 - 4 )  P . 2 1 5 , N O . P 2 - 0 5  ( p o s l e r )
A h l n a d  R a n j b a r ,  M o h a m m a d  K h a z a c i a n d  Y o s h l y u k i K a w a z o e
R y o j i  s a 1 1 a r a ,  H i r o s h i  M i z u s e k i a n d  Y o s h l y u k i  K a w a z o e
1418Theoretical study ofsmaⅡ Zno Nanopadicles
ナノ学会第91可大会
北所j道大学(2011.62-4) P219, NO.P2-09 (posler)















北海道大学(20Π.624) P252, NO.P2-42 (posler)









原 子 レ ベ ル の イ オ ン の 朧 造 が  L a 3 T 山 5 G a 5 5 0 舛 材 料 の 圧 電 性 に 及 ぼ す 影 僻 の 考 察 と
1 4 2 3
新 し い 圧 危 材 ' 料 の 設 計
ナ ノ 学 会 第 9 同 大 会
北 1 毎 道 大 学 ( 2 0 1 1 . 6 . 2 - 4 )  P 2 7 5 ,  N O . P 2 - 6 5  ( p o s l e r )
鄭 粲 蝉 , 八 百 川 律 子 , 水 関 博 志 , 川 添 良 幸
1 4 2 4
強 誘 電 体 ド メ イ ン 境 界 の 格 子 欠 l y 則 こ よ る ピ ン 留 め の 分 子 動 力 学 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
日 本 物 理 学 会  2 0 1 1 年 秋 季 大 会
富 山 大 学 ( 2 0 Ⅱ . 9 2 1 - 2 4 ) P 9 8 9 , N O . 2 2 P G N ・ 3 ( o r a b
ν 醐 会 毅 , 川 添 良 幸 , u m e s h v .  w a g h m a r e
1 4 2 5
新 規 水 素 川 珂 霞 材 料 の シ ミ コ 、 レ ー シ ョ ン 探 索 研 究
日 人 金 属 学 会  2 0 Ⅱ 秋 期 ( 第  1 4 9 ) 大 会
沖 縄 ( 2 0 Π . H . フ - 9 ) N O . S 4 ・ 2 2  ( o r a D
水 関 博 志 ,  N .  S .  v o n k a 1 甜 a m 舶 帥 ,  R .  V .  B C l o s l u d o v , 佐 原 先 二 , 陳 剛 ,  M .  K h 詑 a o i ,
川 添 良 堂
1 4 2 6
U B ル に お け る 高 L i イ オ ン 伝 導 収 曼 枇 と  U 令 j 風 と の 界 面 挙 動
日 本 令 屈 学 会  2 0 1 1 秋 1 數 第  1 4 9 ) 大 会
刈 啼 退 ( 2 0 1 1 . 1 1 . フ - 9 ) N 0 2 9 8  ( o r a l )
池 庄 司 民 夫 , 士 田 英 二 , 森 ド 徹 也 , 池 田 ・ ・ 貫 , 松 尾 元 彰 , 川 添 良 迄 , 1 ナ が 剣 真 一
1 4 2 7
G W 法 を 応 用 し た l a n g a ね t e 材 料 の 酸 素 V a C 即 C y の 第 り 京 理 計 算
第 1 2 2 回 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 Ⅱ 午 秋 季 )
東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 1 1 , Ⅱ . 2 4 - 2 5 ) P 7 9
鄭 粲 雌 , 八 百 川 律 子 , 水 関 博 志 , 川 添 良 4
1 4 2 8
M i c r o s o l v a t i o n  o f D M S O  :  D e n s i t y  F u n c l i o n a l  s t L l d y  o n  d l e  s t r u c t u r e  a n d  p o l a r a i z a b i 1 北 i e s
第 1 2 2 回 東 北 大 学 令 属 材 料 研 究 所 謝 演 会 ( 2 0 1 1 年 秋 季 )
東 北 大 学 釡 属 材 料 研 究 所 ( 2 0 Ⅱ . Ⅱ 2 4 - 2 5 ) P . 8 3





"Rationale ofBeings" Ed. K.1Shikawa et al
World scie爪愉C pub. com. U986) P3田
T. Tsukamoto, H. Matsuzakiand Y. Kawazoe
2 Ih・/J?/1io Molecular Dynamics simulation ofC6。
Phys. chem. of Finile systelns: From clusters to crystals,
V01.Π(1992)即.B35、B40
H. Kamlyama, K. ohno, Y. Maruyamaand Y. Ka、¥azoe
C60屯子雲のサイエンティフィック・ビジュアリゼーション
まてりあ,第 33 巻第 2 号(1994) PP.184-185
川添良幸
材料科学のためのコンビューターネットワーク県境
まてりあ,第 33 巻第 10 号(1994) PP.1241、n44
川添良幸
スーパーコンピューティングシステム運用開始にあたって
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Y o s h i y u k i  K a w a z o e  a n d  M a s a y u k i  K Π η U r a
材 1 斗 利 、 学 に お け る サ イ ェ ン テ ィ フ ィ ッ ク ビ ジ ュ ア リ ゼ ー シ ヨ ン
b i l ,  V 0 1 . 2 7  ( 1 9 9 5 )  P P . 8 2 - 8 8
川 添 良 幸
1 0 . 材 料 利 弓 を に お け る ス ー パ ー コ ン ビ ニ 、 ー テ ィ ン グ
M 報 処 理 ,  V 0 1 3 6  N O . 2  ( 1 9 9 5 ) 即 . 1 4 9 - 1 5 3
川 添 良 ■
Π
ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ サ イ ト ー ド ン ガ ラ レ ポ ー ト ー
b i t ,  V 0 1 2 7  N O . フ ( 1 9 9 5 )  P P . 1 0 9 - 1 1 3
川 添 良 幸 , 橋 祐 ・ ー
1 2 メ モ リ ー 素 子 へ 応 用 で き る か
化 学 , 第  5 0  巻  6  号  a 9 9 5 ) 即 3 6 0 3 6 1
川 添 良 幸 , 大 野 か お る
B
世 紀 末 を 乗 り 助 れ る か ?
B O U N D A R Y ,  U 9 9 5 . 1 )  P P 2 4 - 2 6
川 添 良 幸
1 4 . イ ン タ ー ネ ッ ト い ま 論 じ て お か な け れ ば
B O U N D A R Y , ( 1 9 9 5 . 3 )  P P . 2 - 4
川 添 良 幸
1 5 . オ ブ ジ ェ ク ト 指 向 設 計 に よ る 木 版 刷 チ ベ ッ ト 文 献 の 文 字 認 識 に 別 す る 研 究
重 点 g 卸 或 「 人 文 利 ・ 学 と コ ン ビ ュ ー タ ー 」 研 究 恬 報 誌
じ ノ V も ノ ν こ ノ ν 第  2  号 ( 1 9 9 5 )  P P . 4 5 - 4 6
小 島 正 美 , 川 添 良 幸 , 才 庁 宮 千 夏 ・ 子 , 秋 1 [ 1 庸 子
1 6 .  s c i e n l i f i c  v i s u a l i z a t i o n  o f  t h e  s i m u l a t e d  E l e c t r o n  c l o u d  l n  C 6 0  B u c k e y b a 1 1  W 1 1 h
D X
C o m m l m i q u e  D a t a  E x p l o l e r  N e w s l e t t e r ,  V 0 1 3  a  9 9 5 )  P P . 1 0 - 1 1
P r o f e s s o r  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
17.多部門多目的データバンク構築のための基礎的研究





でんさ, NO.47 (1995) PP.1-6
19. KIND:東北大学金応井オ料・研究所材料データベースの税状
まてりあ第 35 巻第 6 号 a996)即.700-703
川添良幸
20.超微粒・子・表面・界面のダイナミックスと物性
















まてりあ第 35 巻第 8 号(1996) PP.840-842
川添良雫
5 8 7
2 6 .  M 列 計 算 機 は 実 際 に 超 大 規 模 計 算 に 役 立 つ の か ?
b i t , 4  j ヨ 号 ,  V 0 1 2 9  N O . 4  ( 1 9 9 7 )  P P . 8 5 - 9 3
川 添 良 幸 , 水 関 博 志 , 八 重 樫 育 生
2 7 . コ ン ビ ュ ー タ ー シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 材 料 の 設 計
J S V  H 本 シ ル バ ー ボ ラ ン テ ィ ア ズ 会 雜 ( 1 9 9 7 ) P . B
川 添 良 幸
2 8 . 多 部 門 多 目 的 デ ー タ バ ン ク 構 築 の た め の 基 礎 的 研 究
東 北 大 学 ' , , 限 第  1 4 4 4  号 別 冊  a 9 9 7 ) 即 . 1 1 0 - 1 H
ネ ッ ト ワ ー ク 代 表 者 釡 属 1 羽 斗 研 究 所 川 添 良 迄
2 9 . 実 験 と 理 論 一 最 新 の ク ラ ス タ ー 基 材 料 研 究 の 話 題 を 中 心 に ー
B U Ⅱ .  C I U S 1 劔 S c i .  T e c h . , 1 [ u  a 9 9 7 )  P P . 2 4 - 2 8
川 添 良 毛
3 0 . 遊 ほ ' う ! イ ン タ ー ネ ッ ト !
金 属 材 1 斗 研 究 所 一 ・ 司 斐 公 開 パ ン フ レ ッ ト ( 1 9 9 7 ) P 2 0
情 縦 ・ 広 帳 室
3 1 ' お い で ス ー パ ー コ ン ビ コ _ ー タ ー の 世 界 へ
金 属 才 オ 1 斗 研 究 所 一 般 公 開 パ ン フ レ ツ ト ( 1 9 9 7 ) P 3 5
恬 蛾 ・ 広 報 室
3 2 . 2 1 世 紀 の 結 品 成 長 の  3  大 課 題
日 本 結 品 成 長 学 会 誌 , 2 4 [ 4 ]  a 9 9 7 ) P P . 4 3 - 4 4
金 屈 材 料 研 究 所 川 添 良 幸
3 3 . 全 国 北 同 利 用 大 型 計 算 機 セ ン タ ー 顕 彰 「 デ ー タ ベ ー ス 創 造 賞 」 受 賞
東 北 大 学 学 轍 第  1 4 5 6  号 ( 1 9 9 8 ) 即 . フ - 8
金 研 材 料 プ ロ セ ス ・ 評 価 研 究 部 情 蛾 ・ 広 報 室 お よ び 技 術 室 企 画 恬 繊 班
の  6 ●
3 4 . 所 感







月干1」ジャバワールド,第 2 巻第 9 号(1998)即.122-123
金屈材料・研究所川添良幸
37.第一原理計算の限界と将来展望
まてりあ,第 37 巻第 7 ・号(1998)即.583-585
川添良幸
38.新米国スーパーコンビュータプロジェクト




39. proceedmgs of the lcAM/E・MRS '97 Spring Meetmg - symposium D
Computational Modelmg of lssues in Materials science 、 SU・asbourg, FTance 、 June
16-20、 1997- preface
ComP11t. Mater. sci.,10[1-4](1998) vn・VΠ1












4 3 . 遺 伝 的 ア ル ゴ リ ズ ム
ま て り あ , 第  3 7  巻 第  1 0  号 ( 1 9 9 8 ) 即 . 8 9 3 - 8 9 3
K e i 松 n E s f 引 j a n i , 志 田 和 人 , 大 里 予 か お る 、 川 添 良 女
" . 第 一 原 理 計 算 か ら の 材 料 強 座 評 価 の 可 有 を 性
材 料 ( J .  S O C .  M a t .  s c i . ,  J a p a n ) , 4 7  ( 1 9 9 8 )  P P . 1 0 9 9 ・ Π 0 5
川 添 良 幸 , 相 原 智 康
4 5 . 平 成 9 午 東 北 大 学 の 動 小 ] ( D 研 究 成 果
東 北 大 学 学 報 第  1 4 5 5  号 ( 1 9 9 8 ) P P . 1 2 ・ B
川 添 良 毛 教 授 , ケ イ ワ ン ・ エ ス フ ァ ル ジ ャ ー ニ 寄 附 研 究 音 畊 川 教 員
4 6 . 贈 言
超 微 粒 及 共 聚 集 休  a 9 9 8 )
川 添 良 雫
4 7 . 材 , 料 科 学 の 国 際 的 な 研 究 拠 点 と し て 積 極 的 に 外 国 人 研 究 者 受 け 人 れ
東 北 イ ン テ リ ジ ェ ン ト ・ コ ス モ ス 悩 想 推 進 恊 議 会 ニ コ ・ ー ス
V 0 1 2 6  ( 1 9 9 8 )  P P . 8 - 9
4 8 . 海 の パ イ ン を 造 伝 子 解 析
束 北 大 学 新 聞 第  2 9 2  牙 ( 1 9 9 9 , フ . 1 2 ) P . 2
川 添 良 女
4 9 .  A d v a n c e s  i n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e  a n d  E n g i n e e r i n g -  p r e f a c e
M a t c r .  T r a n s .  J I M , 4 0 [ 1 1 ] ( 1 9 9 9 . Π )  P .  U  8 5
Y .  K a w a z o e  a n d  M .  K o h y a m a
5 0 . 金 属 学 会 会 様 デ ー タ ベ ー ス の 公 開
ま て り あ , 3 8 [ 4 ] ( 1 9 9 9 ) 即 . 3 4 9 - 3 5 2
川 添 良 幸 , 余 京 智 , 秋 1 _ 1 _ 1 店 子 , 伊 河 驫 敏 行 , 谷 口 至 良 , 山 村 力
5 1 . 一 万 倍 高 速 の コ ン ビ ュ ー タ は 作 れ る か ?
金 属 材 料 研 究 所 一 般 公 開 パ ン フ レ ッ ト ( 1 9 9 9 . Ⅱ ) P . 2 3








文学,第 1 巻 4 号(2000.フ) PP.166-168
川添良堂
55. construction ofa Large scale 3D lmage Database of H山nan Brain
情縦知識学会誌,第 10 巻ン号(2000.フ)PP.2-11
Kazuhlto shida, Yoshiyuki Kawazoe, Kazuya Kumeka、va, Ryuta Ka、vashima,


















b i t , 2 月 号 ( 2 0 田 2 ) 即 . 3 9 - 4 6
川 添 良 幸 , 水 関 博 志
6 1 . 共 同 利 用 研 究 会 り ポ ー ト 尖 験 と 計 算 科 , 学 的 ア プ ロ ー チ の 共 1 司 に よ る ナ ノ 物
1 1 府 f 究
K I N K E N ,  V 0 1 3 4  ( 2 0 0 1 . 2 )  P 3
川 添 良 幸
6 2 ク ラ ス タ ー 噛 性 の 理 論 的 究 明
ク ラ ス タ ー 利 . 学 新 し い ナ ノ サ イ エ ン ス の 開 拓 に 向 け て ( 2 0 川 3 )
P P . 4 9 - 5 3
6 3 . フ ラ ー レ ン へ の 異 原 子 挿 入 の 可 能 性 を 探 る
季 刊 フ ラ ー レ ン 科 e 戸 と 技 郡 i の 最 " 漸 県 ,
通 巻  3 2  号 ,  V 0 1 . 1 9  N O . 1  ( 2 0 0 1 3 )  P P . 1 7 フ - 1 9 3
大 槻 勤 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
川 添 良 幸
6 4 . 通 信 . 放 送 機 構 寺 菜 川 加 川 像 り サ ー チ セ ン タ ー の 紹 介 一 統 合 的 先 端 脳 曲 i 像 恬
桜 通 信 ネ ッ ト ワ ー ク に 関 寸 る 研 究 開 発 一
仙 i 像 電 子 学 会 誌 , 第  3 0  巻 第  2  号 ( 2 0 O D  P P . 1 8 2 - 1 8 4
鈴 木 ・ 正 , 志 Ⅷ 和 人 , 早 川 友 恵 , 川 添 良 幸 , 大 槻 昌 夫 , 川 局 隆 太 , 福 田
筧
6 5 . 全 雌 子 第 一 原 州 計 算 プ ロ グ ラ ム の 並 列 と そ の 原 子 吸 着 シ リ コ ン 表 而 の 再 桃
力 矧 こ 関 す る 大 規 模 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン へ の 適 用
C C S E N e w s ,  V 0 1 . 1 8  ( 2 0 0 1 . 9 )  P . 4
川 添 良 幸
6 6 . 新 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー 本 格 運 用 を 開 始
K I N K E N ,  V 0 1 3 6  ( 2 0 0 1 . 1 の  P . 5
川 添 良 幸
6 7 . 総 合 ネ ッ ト ワ ー ク 運 用 室 の 現 状
K I N K E N ,  V 0 1 3 6  ( 2 0 0 1 . 1 の  P . フ
川 添 良 幸
68. specia1 1Ssue on Advances in compulational Materials science and Engineering
Ⅱ・preface
Mater.1ral〕S.,42[1 U (20OD P.2149





















74. Novel Metal Encapsulated caged clusters ofsilicon
ナノ学会会桜,第 1 巻第 1 号'(2002.10)PP.43-46




C h e n ,
ナ ノ 学 会 会 十 畏 , 第  1  巻 第  2  号 ( 2 0 0 3 3 ) P P . 6 7 ー フ 1
下 木 1 ' 正 t 志 , イ 尹 藤 ネ 井 ご , 水 関 1 1 芋 志 ,  R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  A m i r  F a r a j i a n ,  H a o
7 6
川 添 良 幸
ク ラ ス タ ー 利 用 ナ ノ 医 療
ナ ノ 学 会 会 都 , 第  1  巻 第  2  号 ( 2 0 0 3 3 ) 即 . 1 0 1 - 1 0 5
火 内 憲 明 , 武 田 元 博 , 川 添 良 幸 , 佐 竹 正 延 , 粕 谷 厚 生
フ フ . 材 料 設 計 朋 発 へ の 第 ・ ' j 京 理 Z 十 算 の 適 用 ー シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 新 物 質 成
計 d ) 可 官 長 性 一
P E T R O T E C H , 2 6 [ 4 1 ( 2 0 0 3 . 4 )  P P 3 1 5 - 3 1 8
川 添 良 平
7 8 . イ ノ ベ ー シ ョ ン を 配 新 戈 す る 教 育 が ナ ノ テ ク に は 広 ● 貞 ! !
週 刊 ナ ノ テ ク ワ ー ル ド , 創 刊 推 備  2  号 ( 2 0 0 3 . 6 . 1 6 ) P P 4 - 5
川 添 良 幸
7 9 .  N a n o t e c h n 0 1 0 g y  r e s c a r c h  u s i n g  s u p e r c o m p u t e r s
N a t i o n a 1 1 n s t i t u t c  o n n f 0 Π η a t i c s  N e 、 ¥ S , 6  ( 2 0 0 3 )  P P . 2 - 3
S U P E R  S I N E T  R e s e a r c h  N O . 2
Y o s h l y u k i  K a w a z o e
ス ケ ー ル の ク ラ ス タ ー と 構 造 体 : 理 論 , 突 験 , シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン8 0 . ナ ノ
I M R  ニ ュ ー ス  K I N K E N , 4 1 ( 2 0 0 3  S P R I N G ,  S U M M E R ) P . 5
大 野 か お る , 川 添 良 迄
別 . 1 P M M , 0 3 , ナ ノ テ ク 加 工 の 知 1 的 処 理 を テ ー マ に 開 催 ( D
週 刊 ナ ノ テ ク 、 1 1 2 3  ( 2 0 田 . フ . 1 4 )  P . 3 2
8 2 . 1 P M M , 0 3 , ナ ノ テ ク 加  f の 知 的 処 理 を テ ー マ に 開 催 ( 2 )
週 刊 ナ ノ テ ク , 1 1 2 4  ( 2 0 0 3 7 . 2 1 )  P 3 2
部 . ナ ノ 学 会 創 立 大 会 に 見 る 最 新 ナ ノ テ ク 研 究 ( 1 )
週 刊 ナ ノ テ ク , 1 1 2 5  ( 2 0 0 3 . フ . 2 8 ) 即 . 2 8 - 2 9
84.東北大学教長川添良幸先生「本物のナノテクノロジーとは」一第・原理訓'
算の進展とナノテクノロジーへの応用一
第 241"1アクションセミナーレポート,JASVA 通信 29 号(2003.9.11)
85.材1斗研究那第・・原理計算プログラム MixcdBasiS の紹介
Π立 T0 技帳第 9 号(2003)PP、フフ-83
86.材料の久「珀勺製造と加工に関する国際会儀







89. single・waⅡed carbon nanolubes
Nature Materials,2[] 0](2003.10) cover, cover story
90. PI"eface: symposium D・10 computational Materials science and Materials Design
& processing
Abstracts of the luMRS・1CAM 2003 (The 8th luMRs lntcm肌ional
Conkrence
On Advanced Matcrials)
Yokohama, Japan (2003.10.8・B) category c&D, P.271
Yoshiyuki Kawazoe, Tamio lkeshoji, Masanori Kohyama, satoshi xvatanabc,










9 3 . 東 北 大 の 大 内 教 授 G が ん 転 移 の 診 断 部 位 を 蛍 光 で 検 出
日 経 先 ゛ 揣 技 術 、 5 5 ( 2 0 叫 . 2 9 )  P . 5
9 4 . 東 北 大 学 釡 研 、 電 子 デ バ イ ス を テ ー マ に ナ ノ テ ク 刷 究 会
週 刊 ナ ノ テ ク , Π 4 8  ( 2 0 0 4 2 . 9 )  P , 1 8
9 5 . 東 北 大 、 第 ・ ・ 原 親 計 算 と 実 験 で C d s e  の 安 定 構 造 を 郁 師 忍
週 干 1 ] ナ ノ テ ク , 1 1 4 9  ( 2 0 0 4 . 2 . 1 6 )  P . 1 8
9 6 .  s p e c i a 1 1 S s u e  o n  A d v a n c e s  i n  c o m p u t a t l o n a l  M a t e r l a l s  s c l e n c e  E n g l n e e r i n g  1 1 1
M a t e r .  T r a n s . , 4 5  ( 2 0 0 4 )  P . 1 4 田
Y .  K a w a z o c a n d  M .  K o h y a m a
9 7 . 広 が る ナ ノ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン の 世 界 2 一 計 算 材 料 学 の 発 展 一
逓 刊 ナ ノ テ ク , 1 1 7 4  ( 2 0 0 4 . 8 2 3 ) 即 . 1 2 ・ B
9 8 .  H i g h e s t  L e v e l  o f s i m u l a t i o n  t o  p r e d i c t  M a t e n a l s  p r o p e r t i e s !
I n s t i t u t e  f o r  M a t e r i a l s  R e s e a r c h  2 0 0 4 ,  P . 2 5
計 算 材 料 学 部 門
9 9 ノ 冠 子 術 造 研 究 の た め の 多 体 論 基 盤
Ⅱ . 局 所 鞘 度 近 似 ( L D A ) を 超 え る 新 し い 計 算 手 法 の 開 発 と そ の 允 、 用
固 体 物 邸 , 第  3 9  巻 第 Ⅱ 号 ( 2 0 0 4 . 1 1 . 1 5 )  P P . 4 6 - 5 7
安 原 洋 , 木 郷 研 太 , 川 添 良 幸
1 0 0 ナ ノ テ ク は 原 子 ・ 分 子 設 引 ・ か ら 始 ま る 創 ・ 算 機 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン を 有 効
活 用 せ よ
プ レ ス ジ ャ ー づ ソ レ
川 添 良 幸
1 0 1
量 丁 ゾ J 学 計 算 に よ る ナ ノ デ バ イ ス 要 業 設 計 と 材 料 斗 炉 性 子 , 則
京 都 大 学 ホ ー ム ペ ー ジ ( 2 0 0 4 . 1 2 . 6 )
1 0 2
P E O P L E  i n  l S 丁 U
I S T U  マ ガ ジ ン  C u l t u r a l c a f 6 , 2 0 0 4 . A u t u m n , 6  ( 2 0 0 4 . 1 2 . 8 )





n 立 T0 技平&,第 10 号(2004.12) PP.2-4 "巻頭言"より
川添良幸
新規ケイ素オリゴマーとケイ素べンゼン













Con〕putational Materials science・From 冱h h?ih'o to Monlc carlo Methods
(springer, Berlin,1999)
Used as Refercncc in 『Rational Development ofNe、V Materials-putting the
Ca11 Before Horse?』 M. Jansen and J.C. schoen,
Nature Materials,3 (2004) P.838
Ohno K, Esfauani K and Kawazoe Y
多元物質科学研究所可究発表会雌びに素材工学研究奨励賞授賞式
東北大学学*R, NO.1614 (2005.D P.15 "諸十R"より
東北大学総合技術研究会が開催されました








1  1  1
B N ナ ノ 物 質 の 構 造 と 物 性
ナ ノ 学 公 会 判 1  第  3  巻 第  2  号 ( 2 0 0 5 . 3 3 D  即 . 7 1 - 8 5
奥 健 夫 , 成 川 一 人 , 西 脇 篤 史 , 小 j 1 切 戈 弘 , 所 久 人 j 像 井 重 男 , 平 賀
川 添 良 幸
錬 令 術 の 復 活 皿 綸 計 算 で 新 有 用 物 質 設 計 が 可 能 に
東 北 大 学 総 合 学 術 " 物 鄭 ニ ュ ー ス レ タ ー
「 オ ム ニ ヴ ィ デ ン ス 」 、  N O . 1 5  ( 2 0 0 5 . 4 )
川 添 良 ・ ■
阿 ・ ノ 学 会 第  3  回 大 会 」 、  2 0 0 5 年 5 j ]  8  [ 1 か ら 仙 台 で 開 催
週 刊 ナ ノ テ ク 第  1 2 0 6  号 ( 2 0 0 5 . 5 . 2 )  P . 2 1
Π 木 発 の 製 品 を 世 外 で 売 れ る イ 上 組 み づ く り を ! 「 本 物 ナ ノ テ ク 」 見 板 め も
週 刊 ナ ノ テ ク 第  1 2 0 7 号 ( 2 0 0 5 . 5 . 9 ) P 2
ナ ノ 学 会 第  3  則 大 会 ~ ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー の 基 盤 か ら 実 用 化 へ の 迫 ~ 発
去 論 文 は 3 0 0 件 に 大 幅 増 加 、 バ イ オ 系 諭 文 も 急 増
週 " 」 ナ ノ テ ク 第  1 2 0 7  号 ( 2 0 0 5 . 5 . 9 ) 即 2 6 3 1
ナ ノ 学 会 参 加 帳 告
ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 1 念 介 支 援 プ ロ ジ 土 ク ト セ ン タ ー メ ー ノ レ マ ガ ジ ン
J a p a n  N a n o n e t  B U 1 1 e t i n  第  8 9  、 号 ( 2 0 0 5 . 5 . 2 5 )
利 、 の 刷 究 観
C < M M  N E W S ,  V 0 1 . 2 9  ( 2 0 0 5 . 6 3 )  P P . 1 3
川 添 良 ・ 辺
U 本 物 卑 学 会 誌
H 本 物 理 学 会 誌 第  6 0 巻 第  7  号 表 紙 図 ( 2 0 0 5 . フ . 5 )
計 笄 機 と 私
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日木物王甲学会誌第 60 巻第 10 号(2005)叩.799-803
木郷研太,小山則隆行,川添良幸,安原洋
第一原理シミュレーション副上符こよる次世代デバイス設計


























将 . 来 を 予 氾 」 司 ・ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー ー コ ン ピ ュ ー タ の 発 達 と i ; ト 卸 ' 科 ' 芋 の
貢 献
人 門 ナ ノ テ ク ビ ジ ネ ス 「 週 刊 ナ ノ テ ク 」 編 集 部 ( 2 0 0 6 . 2 . 2 3 ) 即 . 4 2 - 4 3
東 北 大 学 川 添 良 幸 教 授 計 笄 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン か ら 新 規 機 能 竹 才 オ 料 を
ノ 毛 ノ し
入 岡 ナ ノ テ ク ビ ジ ネ ス 「 週 刊 ナ ノ テ ク 」 編 集 部 ( 2 0 0 6 , 2 . 2 3 ) P P . 1 5 7 - 1 5 8
川 添 良 幸
東 北 大 学 ー シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 新 材 料 開 発 か ら 氏 療 応 用 へ
人 問 ナ ノ テ ク ビ ジ ネ ス 「 週 刊 ナ ノ テ ク 」 新 1 集 部 ( 2 0 0 6 2 2 3 ) 即 . 1 6 8 - 1 6 9
第 1 7 阿 分 子 科 学 研 究 所 技 術 研 究 会 が 開 催 さ れ ま し た
技 付 倍 " ニ ュ ー ス 第  4 7  ・ 号 ( 2 0 0 6 . 3 . 2 8 ) P . 1 8 7  i 雛 R よ り
研 究 バ ン ザ イ ! ~ , 思 う こ と あ れ こ れ ~ 第  1  回
国 際 技 術 箔 都 誌  M & E  ( 2 0 0 6 . 4 ) P . 8 0
川 添 良 幸
ス パ コ ン を 活 用 し た 第 一 原 理 計 算 に よ る ナ ノ ス ケ ー ル 擶 造 体 設 1
S E M I  N e 、 V S ,  V 0 1 . 2 2  N O . 3  ( 2 0 0 6 . 5 - 6 )  P P . 2 0 - 2 1
川 添 良 幸 , 水 関 博 志
研 究 バ ン ザ イ ! ~ ' 思 う こ と あ れ こ れ ~ 第 2 1 回
国 際 技 術 情 桜 誌  M & E ( 2 0 0 6 . 5 ) P . 4 6
川 添 良 幸
施 設 だ よ り
I M R  ニ ュ ー ス  K I N K E N  2 0 0 6  S U M M E R ,  V 0 1 . 5 0  ( 2 0 0 6 . 6 )  P . 8
川 添 良 幸
研 究 バ ン ザ イ ! ~ 思 う こ と あ れ こ れ ~ 第 3 回
国 際 技 件 所 ! 討 限 誌  M & E  ( 2 0 0 6 . 6 )  P . 6 8
川 添 良 "
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表紙図(2006)
研究バンザイ!~思うことあれこれ~第4山1
















Flrst 、vorking Group MeeⅡng on clustel"s and Nanomaterials of
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凶 際 技 術 姑 訓 覇 志  M & E ( 2 0 0 6 . 1 0 ) P フ 2
川 添 良 幸
東 北 大 、 籠 状 ク ラ ス タ ー な ど の 生 成 過 程 解 明 に 向 け 、  S 山 ク ラ ス タ ー 形
成 過 程 の 理 論 計 算 に 成 功
日 経 ナ ノ ビ ジ ネ ス ( 2 0 0 6 . 1 0 . 1 9 )
研 究 バ ン ザ イ ! ~ 思 う こ と あ れ こ れ ~ 第 8 1 回
国 際 技 術 箔 縦 誌  M & E ( 2 0 0 6 . H ) P . 5 2
川 添 良 迄
j ル 化 入 金 研 の 川 添 研 究 室 、 従 来 の 部 論 を 覆 す 宿 子 軌 道 の 新 理 而 を 躬 一 、 リ 県
理 計 算 で 証 明 。 新 物 質 創 生 に 活 用
日 経 ナ ノ ビ ジ ネ ス ( 2 0 0 6 . 1 1 . 1 7 )
山 畷 ナ ノ ビ ジ ネ ス 週 刊 メ ル マ ガ 打 も 太 陽 の 惑 星 の  1 つ
口 経 ナ ノ ビ ジ ネ ス 週 刊 メ ル マ ガ , N O . 5 9 " 編 集 削 効 、 ら " ( 2 0 0 6 . H 2 の
鉄 は 鈷 び な い
テ ク ノ ク ロ ッ プ ス , 第  1  号 ( 2 0 0 6 . H . 2 5 )  P . 2
川 添 良 幸
研 究 バ ン ザ イ ! ~ " 思 う こ と あ れ こ れ ~ 第 9 阿
国 際 技 術 恬 鞁 誌  M & E  ( 2 0 0 6 . 1 2 ) P . 6 0
川 添 良 立
ニ イ ゥ ス 、 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 に 商 業 用 小 型 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ
ー を 納 入
日 本 経 済 新 開 社  N I K K 引  N E T  ( 2 0 0 6 . 1 2 . フ )
東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 、 ニ イ ゥ ス の 商 業 用 小 型 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ
「 N I W S  G e n e / S  T u r b o 」 を 採 用
C N E T  j a p a n  ( 2 0 0 6 . 1 2 , フ )
分 子 . 固 体 の 安 定 性 は ど の よ う に 実 現 さ れ る か ? 一 多 唯 子 論 に お け る ビ










ナノ学会会帳第5 巻第 1 号(2006)PP3-フ
川添良堂,本劉妬"太,小山川降行,丸山洋平,安原洋
Preface- PI'oceeding of The second conference of The Asian consorti山れ for
Computational Materials sciencc
Comput. Mater. sci.,36 (2006) PP.xi・xii
Vijay K山れar, Rodion v. Belosludov, vladimir R. Belosludov and
Yoshiyuki Ka、vazoe
Specia1 1SsueAdvancesCompulauonalMatenals science andOn In
Engmeenng lv-preface
Mater. Trans.,47U U (2006) P26U
Yoshiyuki Kawazoe and Masanori Kohyama
Specia1 1SS11e on ACCMs working Group Meetmo on clusters and
Nanomatenals-prefacc-
Mater. Tm那.,48[4](2007) P.637















Foundation General Meeting ofACCMS・VO (Asian consortium on
Computational Materials science ・ virtual organizati0川







川 添 良 幸
も の ノ づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第  1 1 可
国 際 技 術 1 1 芹 砥 吉  M & E , ( 2 0 0 7 . 4 )  P . 5 8
川 添 良 幸
U 本 全 国 で 燃 え る べ ン チ ャ ー 魂 / 東 北 一 東 北 の 基 礎 研 究 を 基 桃 と す る
元 気 な べ ン チ ャ ー 企 業 一
社 団 法 人  1 ヨ 木 半 導 体 べ ン チ ャ ー 恊 会 誌
J A S V A  m a g a z i n e , 第  2 6  ・ 牙 ( 2 0 0 7  S p r i n g )  P P . 4 - 5
川 添 良 幸
恐 竜 は 何 色 ?
テ ク ノ ク ロ ッ プ ス , 第  2  号 ( 2 0 0 7 . 4 . 1 5 )  P 2
川 添 良 幸
も の づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第 2 回
国 際 技 林 j 恬 帳 誌  M & E , ( 2 0 0 7 . 5 )  P . 4 7
川 添 良 幸
ナ ノ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 技 柄 i  ー ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー を 支 え る 最 先 端 技 術 一
屯 気 学 会 誌 ,  V 0 1 . 1 2 7  N O . 6  ( 2 0 0 7 )  P P 3 4 8 3 5 1
川 添 良 幸
も の ノ づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第 3 1 回
国 際 技 術 恬 桜 誌  M & E , ( 2 0 0 7 . 6 ) P . 4 6
川 添 良 4
ス ー パ ー エ ン ビ ュ ー タ を 駆 使 し た 医 療 用 ナ ノ 材 1 斗 の 設 計 ー ナ ノ メ デ ィ
シ ン が 同 指 す 未 来 一
化 学 , 6 2 [ 刀 ( 2 0 0 7 )  P P . 4 2 - 4 5
川 添 良 女
も の イ づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第 4 1 回
国 際 技 術 情 報 誌  M & E , ( 2 0 0 7 . フ ) P . 4 2















173 Effects of Morplwlogy and Doping on dle Elcclronic and S11'UC1山・al prope此ics
Of Hydrogenated silicon Nanowires







日絲 BP 社 NIKKEIBpne11TprospECIAL
ディルバートの強い会社の法則,V01.6(2007)
る弦性の本質は交換相互作用ではなく、原子核一原・f相互作用


















川 添 良 幸
学 牛 オ ヌ 位 の 魅 力 あ る 大 学 ノ S く り の 成 功 の 鍵
第 3 回 大 学 C I 0 フ ォ ー ラ ム 大 学 革 新 の た め の C I 0 の 役 割
~ 1 T  を 生 か し た 学 生 本 位 の 大 学 経 営 を 老 え る ~ S E S S I O N 2
エ デ ュ ス テ ー シ ョ ン マ ガ ジ ン
マ イ ク ロ ソ フ ト 教 育 ソ リ ュ ー シ ョ ン 沽 鞁 誌 ( 2 0 釘 W I N T E R ) 即 . 1 2 ・ B
第 ・ 原 理 計 算 に よ る 希 士 預 ロ ジ ウ ム ホ ウ 化 物 お よ び 炭 化 物 の 4 喧 陛 特 性
ナ ノ 学 会 会 都 , 第  6  巻 第  1  号 ( 2 0 0 7 ) 即 . 9 - 1 5
佐 原 亮  1 , 小 島 秀 坤 , 宍 戸 統 悦 , 野 村 1 明 子 , 工 藤 邦 屶 , 岡 則 繁 ,ー ,
V i j a y  K 山 n m , ヰ ・ 岫 1 ^ 一 雄 , 川 添 良 幸
も の づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第 9 回
国 際 技 術 情 帳 誌  M & E , ( 2 0 0 7 . 1 2 ) P . 4 0
川 添 良 幸
分 子 デ バ イ ス に 向 け た 有 機 分 子 ノ 釡 属 界 面 設 計
M A T E R I A L S  I N T E G R A T I O N
I N T E R M A T E R I A L ,  V 0 1 . 2 0  N O . 1 0  ( 2 0 0 7 )  P P . 4 9 - 5 4
水 関 博 志 , 川 添 良 ■
も の づ く り の た め の 「 呪 場 数 学 」 第  1 0 山 1
国 暢 井 支 術 恬 桜 誌  M & E , ( 2 0 0 8 . D  P . 4 7







P r c f a c e
T h e  s e c o n d  G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c 0 η S o r t l u m  o n
C o n 〕 p u t a t i o n a l  M a l e n a l s  s c i e n c e  ・  v i r t u a l  o r g a n i z a t i o n )
S e n d a i ,  M a t s u s h i m a ,  J a p a " ( 2 0 0 8 . 1 . 2 6 - 2 8 )
Y o s h i y u l ( i  K a 、 v a z o e ,  H i l ' o s h i  M l z u s e k i  a n d  R y o j i  s a h a r a
も の イ づ く り の た め の 旺 見 場 数 学 」 第  1 1 1 " 1
国 際 技 引 i 応 祁 誌  M & E , ( 2 0 0 8 . 2 )  P . 4 5






































も の イ づ く り の た め の 「 " U 易 数 学 」 第  1 5  回
国 際 技 制 i 佶 桜 誌  M & E , ( 2 0 0 8 . 6 ) P . 6 0
川 添 良 辺
胴 昂 炎 牛 命 科 学 と 数 理 科 学 の 闇 ( イ 新 罰 ) 一 脳 と コ ン ビ ュ ー タ ー ー
東 北 人 学 加 櫛 疾 学 側 究 所 研 究 最 前 線 イ ン タ ビ ュ ー
第  3 4  回 ( 2 0 0 8 , 6 . 5 )  w e b  記 事
P r e f a c c  o f s e r i e s  b y  t h e  E d i t o r ・ m ・ c h i e f
A d v a n c e s  i n  M a t c r i a l s  R e s c a r c h ,  V 0 1 .  U - H i g h - T e m p e r a l u r e  M e a s u r e m c n t s  o f
M a l e r i a l s - s p r i n g e r  ( 2 0 0 8 . フ )
Y o s h i y u k i  K a w a z o e
も の づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第  1 6  同
国 際 技 袮 所 ! i 轍 誌  M & E , ( 2 0 0 8 . フ )  P . 4 6
川 添 良 ゛
も の ノ づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第  1 7  m l
国 際 技 術 ' 恬 桜 誌  M & E , ( 2 0 0 8 . 8 ) P . 4 6
川 添 良 雫
も の ノ づ く り の た め の 「 現 場 数 学 」 第  1 8 「 田 ( 最 終 1 旦 1 )
倒 際 技 術 情 桜 誌  M & E , ( 2 0 0 8 . 9 )  P . 6 4
川 添 良 幸
天 体 は 仟 楽 を 奏 で る ? 奇 助 喰 り 一 致 の 不 思 議
テ ク ノ ク ロ ッ プ ス , 第  5  号 ( 2 0 0 8 . 1 0 . 3  D  P . 2
川 添 良 毛
P r e ぬ C e - s p e c i a 1 1 S s u e  o n  A d v a n c e s  i n  c o m p u t a t i o n a l  M a t e r i a l s  s c i e n c e  a n d
E n g i n e e l i n g  v
M a t e r .  T r a 那 . , 4 9 [ 1 1 ] ( 2 0 0 8 )  P . 2 4 1 5
Y o s h i y u k i  K a w a z o e  a n d  M a s a n o r l  K o h y a m a
平 成  2 0 年 度 東 北 地 区 国 立 大 学 法 人 等 技 林 可 哉 員 研 修 「 実 技 コ ー ス 」 が 開





















The Third GeneralMeeting ofACCMS・VO (Asian consortium on
CompU捻Uonal Materials scjence ・ viHual organization)
S伽dai, Matsushima, Japan (2009.2.16-18)
YOS111yuki Kawazoe, Tamio lkeS110ji, Hiroshi Mizuseki and Ryoji sahara
「1he Third General Meeting ofACCMS、voj 轍告





















N e w  G r a p h e n e 、 B a s e d ,  N a n o ・ M a l e r l a 1 1 1 a s  M a g n e t i c  p l ' o p e 1 1 1 e s
S c i e n c e  D a i l y  ( 2 0 0 9 . 9 . 2 )  w e b  記 司 i
東 北 大 、 グ ラ フ ェ ン の 強 秘 討 生 化 を ス パ ニ ン 使 い 硫 認
口 刊 上 業 新 朋  B u s i n e s s  L i n e ( 2 0 0 9 . 9 2 9 )  w c b  記 嘔
炭 素 の 新 し い 金 屈 結 品  K 4
I M R  ニ ュ ー ス  K I N K E N ,  V 0 1 . 6 0 2 0 0 9  A U T U M N  ( 2 0 0 9 . 1 の  P . 4
川 添 良 幸
多 而 休 と 五 角 形 一 結 品 学 に 反 す る 汗 勿 一
市 民 科 . 学 : テ ク ノ ク ロ ッ プ ス , 第  6  号 ( 2 0 仭 . 1 2 . 2 の  P . 2 6
川 添 良 斗
コ ン ピ ュ ー タ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン で 「 常 識 」 の 誤 り を 打 ち 破 る
ま な び の め 第  7  号 ( 2 0 1 0 ' D






P r e f a c e
T h e  F o n r t h  G e n e r a l  M e e t i n g  o f A C C M S ・ V O  ( A s i a n  c o n s o r t i u m  o n
C o m p u l a t i o n a l  M a l e r i a l s  s c i e n c e  ・  v i r t u a l  o r g a n i z a t i o n )
S c n d a i ,  M a t s u S 1 1 i m a ,  J a p a n  ( 2 0 1 0 . 1 . 1 2 - 1 4 )
Y O S I 〕 i y u l ( i  K a w a z o e ,  T a m i o  l k c s h o 」 1 ,  H i r o s h i  M l z u s e k i  a n d  R y o j i  s a h a l ' a
物 理 所 在 献 品 休 結 枸 理 恰 汁 算 研 究 方 而 荻 新 逃 展
中 国 利 学 ^ 院 ( 2 0 1 0 . 4 . 3 の 、 v e b  記 小
「 本 物 」 を 追 求 し 、 新 材 料 を 創 造 す る
一 東 北 大 学 の ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー ー P r o j e c t l o 0 教 青 . タ ゛ 揣 技 術
仙 台 経 済 界  2 0 1 0  臨 Π 丁 1 曽 刊 " 「 仙 台 の プ ロ ジ ェ ク ト 」 ( 2 田 0 . 5 ) P . 8 4
T h e  4 1 h  A s i a n  c o n s o r t l u m  o n  c o m p u l a t i o n a l  M a l e r i a l s  s c i e n c e  -  v l r Ⅱ l a l
0 熔 a n i 2 a t i o n  u n 2 ~ 1 4 ン 服 告
I M R  ニ ュ ー ス  K I N K E N ,  V 0 1 . 6 2 2 0 1 0  S U M M E R ( 2 0 1 0 . 6 ) 裏 六 紙




223 Quantum Transp011 Propenies in Nanoscale Malerials by Firsl・principlcs
Calculations
KINKEN Rcscarch HigNights (201の P.28
Yoshlyuki Kawazoe
ferromagnetism in semihydrogcnatcd Graphene slwel
















The Fifu] General Meeting ofACCMS・VO (Asian consortium on
Compulational Malerials science - virtual orga"ization)
Sendai, Matsushima, japan (2010.n.10-13)
























































































































































































































Integrated Materials Databasc syslem KIND(High、Tc superconductino Materials
Research)
Sci. RCP. RITU A,37[1/2] U992) PP2俳、2B
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共 同 に よ る ナ ノ 物 質 研 究 轍 告 書
平 成 捻 午 度 東 北 大 学 金 属 材 料 ・ 研 究 所
研 究 割 " じ 同 研 究 峨 告 ( 2 0 0 1 . 6 ) 即 . 5 - 6
川 添 良 ・ 咲 , 大 里 予 か お る
6 9 . 尖 験 と 計 算 科 学 的 ア プ ロ ー チ の 共 同 に よ る ナ ノ 物 質 研 究 一 実 験 n り ア プ ロ ー
チ
平 成  1 2 午 度 東 北 大 学 金 屈 材 料 ・ 研 究 所
研 究 割 砂 し 同 研 究 何 1 告 ( 2 0 0 1 . 6 ) 即 . B O ・ B I
真 矧 § 文 隆 , 安 松 久 登 , 市 橋 正 彦 , 川 添 良 + 1
近 j 顎 イ 呆 , 气 、 i 寺 井
'  1
ー 」 ' ,
7 0 . ク ラ ス タ ー 内 包 フ ラ ー レ ン の 構 造 と 杉 H 牛
平 成 1 2 午 度 束 北 大 学 金 属 材 ' 料 研 究 所
研 究 部 共 岡 研 ヲ t 雛 告 ( 2 0 0 1 . 6 ) P . B 4
奥 健 夫 , 成 則 一 人 , 川 添 良 幸 , 大 野 か お る
































戦 略 的 基 礎 研 究 挑 進 事 業 「 極 限 環 境 状 態 に お け る 現 象 」
研 究 終 了 料 " 号 ・ ι 1  ( 2 0 0 1 )  P P . 4 5 5 - 4 6 9
川 添 良 ■ , 水 関 博 志
7 9 . セ メ ン ト の 水 和 牛 成 物 の j 吻 戊 過 程 に 関 寸 る 数 値 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
、 1 Z 成  B 年 股 東 北 大 学 金 属 材 料 何 f 究 所
研 究 部 共 同 研 究 帳 告 ( 2 0 侃 . 6 ) P . 1 Ⅱ
桜 田 良 治 、 余 京 智 , 川 添 良 平
8 0 . 遥 移 金 属 ク ラ ス タ ー の 杉 ナ 牲 と 反 ↓ 苗 性 一 理 論 と 実 験 と の 共 同
平 成 B 年 座 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 剖 リ 七 例 研 究 桜 告 ( 2 0 0 2 . 6 ) 即 . 1 5 5 - 1 5 6
近 膝 保 寺 嵜 亨 , 市 橋 正 彦 , 安 松 久 登 , 川 添 良 一
8 1 . 絶 縁 付 新 沽 品 中 を 動 き ま わ る 銅 原 子 の 研 究
平 成 B 年 度 東 北 大 学 釡 属 材 料 研 究 所
研 リ 歌 祁 共 同 研 究 縦 告 ( 2 0 舵 . 6 ) P 2 1 2
長 坂 愼 ・ ・ 郎 , 局 橋 良 机 , 大 野 か お る , 川 添 良 幸
8 2 . シ ク ロ デ キ ス ト リ ン , や の 単 、 ・ ' 分 子 ' の 冠 子 状 態
平 成 B 午 度 東 北 大 学 令 属 材 才 N 肝 究 所
研 究 部 共 1 司 研 究 轍 告 ( 2 0 0 2 . 6 ) P 2 4 0
吉 成 武 久 , 1 f 肺 儒 宣 章 , Y e C 1 松 n g J u n , 川 添 良 ¥
8 3 . 光 施 ・ 子 分 光 ス ペ ク ト ル の 第 一 原 鄭 計 卯
、 r 成 B 年 度 東 北 大 学 金 届 オ オ 料 研 究 所
研 究 割 " し 同 研 究 帆 告 ( 2 0 0 2 . 6 ) P 2 7 9
大 野 か お る 志 賀 t 一 郎 、 川 添 良 幸
8 4 . プ ラ ズ マ ガ ス 嵯 計 詔 去 に よ る ク ラ ス タ ー 生 成 の 厳 適 化
平 成 B 午 皮 東 北 大 学 金 届 才 オ 1 羽 肝 究 所
研 ぢ 巳 部 共 同 研 究 報 告 ( 2 0 0 2 . 6 ) 即 . 2 別 ・ 2 8 2
隅 山 兼 治 , 日 原 岳 彦 , 川 添 良 ヰ 1 , 水 聞 博 志
8 5 . 超 微 粒 子 形 成 過 程 の 計 算 科 学 的 解 析

































東 北 大 学 金 属 、 材 料 ・ 研 究 所 技 術 部 技 術 報 告 ,  V 0 1 2 0 ( 2 0 0 3 . 3 ) 即 . 7 5 - 8 2
、 、 1 到 京 子 , 川 添 良 幸 , , ] j 藤 敏 行 , 野 手 竜 之 介 , 五 ・ 1 リ 嵐 伸 昭 , 1 、 J 岡 邪 ソ ＼ ,
松 本 秀 一 ・ , 兇 顕 宣 行 , 鈴 木 敏 之 , 阿 部 貴 宏 , 杉 汀 信 明
9 3 . i E - 1 斗 究 擶 屯 話 か ら ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー へ の ア ク セ ス の 試 み
東 北 大 学 金 属 材 料 ・ 研 究 列 刊 支 引 、 賠 附 支 林 卜 服 告 ,  V 0 1 . 2 0 ( 2 0 0 3 . 3 ) 即 、 8 3 - 8 8
ー ・ ' 開 京 ・ 子 , 川 添 良 雪 三 , 裴 栄 造
叫 . セ メ ン ト の 水 和 反 応 生 " 捌 勿 の 形 成 過 程 に 関 す る 数 価 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
平 成 1 4 午 度 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 刷 究 報 告 ( 2 0 0 3 . 6 ) P . 1 0 2
1 宏 { 田 良 1 台  T i n a  M .  B r i c r e , 余  J I U 1 雪 ,  j Π 1 烝 良 迄
9 5 . プ ラ ズ マ ガ ス 凝 荊 謂 去 に よ る ク ラ ス タ ー 生 成 の 戚 適 化
平 成 岼 午 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 1 司 研 究 轍 告 ( 2 0 仍 . 6 ) P . B 7
隅 山 加 治 , 日 原 馬 彦 , 川 添 良 幸 , 水 鬨 愽 志
9 6 . シ ク ロ デ キ ス ト リ ン 巾 の 禅 . 一 分 子 の 確 イ ・ 状 態
平 成 1 4 年 度 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告 ( 2 0 0 3 . 6 ) P . B 9
B 。 1 d  G 。 m b 。 j 部 吉 成 武 久 , 長 坂 慎 一 ・ 郎 , 宮 川 美 樹 , イ 尹 j 俸 艇 記 , 尚 橋 良
雛 ,
9 7 . 分 子 被 覆 導 線 の 構 造 と 物 性
平 成 1 4 年 度 東 北 大 学 令 属 材 料 , 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 蝦 告 ( 2 0 促 . 6 ) P P . 1 4 0 - 1 4 1
下 村 武 志 , 伊 藤 耕 三 , 水 関 貯 志 ,  R o d i o n  B e l o s l u d o v ,  A m 廿  F m a j i a n ,  H a o
粕 谷 厚 生 , 川 添 良 幸
C h e n ,
9 8 . 遷 移 余 属 ク ラ ス タ ー の 物 性 と 反 j ' 性 一 理 論 と 実 験 と の 共 同
平 成 叫 年 度 東 北 大 学 金 屈 材 料 研 究 所
研 究 割 " じ 同 研 究 繊 告 ( 2 0 田 . 6 ) P P . 1 4 2 - 1 4 3
近 鰹 保 丁 嵜 亨 , 市 橋 正 彦 , 安 松 久 登 , 川 添 良 ・ f





























104 CompU仏tional Materlals science
T0110ku university BUⅡClin,(2003) PP.178-179
Yoshlyuki Kawa20e and Jing・zhi YU
6 2 7
F U Ⅱ 、 p o t c n t i a l  ' 1 )  1 π i l i o  c a l c u l a l i o n
H 木 学 術 振 凱 会 合 金 状 態 図 第 1 7 2 委 員 会
第  5  1 司 研 究 会 資 1 叫 ( 2 0 0 3 . 6 . 1 3 )
M a l ・ c e l  H .  F .  s l u i t c r ,  H .  A d a c h l ,  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,  v l a d i m i r  R
B e l o s l u d o v
a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
P h a s e  D i a g r a m  p r c d i c t i o n s  o f A U ・ p d  a n d  A g ・ p t  A Ⅱ o y s
1 0 6
Π 本 学 ネ 耐 辰 興 会 合 金 状 態 図 第  1 7 2 委 員 会
第  6  厄 怖 升 究 会 資 料  3 [ 2 ] ( 2 0 0 3 . 1 1 . 1 4 - 1 5 )  P P フ 8 - 8 4
M a r c e l  H .  F .  s l u i t e r ,  C .  c o l i n e l ,  A .  p a s t u r e l  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
超 徹 粒 子 形 成 過 程 の 第 → 京 理 研 究
1 0 7
平 . 成  1 5 年 度 東 北 大 学 金 属 材 * 斗 ム " 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告 ( 2 0 0 4 . 6 ) P . 1 7 フ
川 添 良 幸 , 1 帥 上 司 民 夫 , 小 口 多 美 火 , 石 井 史 之
ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー を 用 い ブ ご ' 子 デ バ イ ス 実 現 に 向 け て
1 0 8
、 1 Z 成  1 5 年 度 束 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 傑 告 ( 2 0 0 4 . 6 ) P 2 6 3
川 添 良 幸
光 電 子 分 光 ス ペ ク ト ノ レ の 第 ・ ・ J 原 理 計 算
1 0 9
平 成 1 5 作 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 報 告 ( 2 0 0 4 . 6 ) 即 . 2 部 ・ 2 8 4
大 野 か お る , 川 添 良 幸
ボ ロ ン 化 合 物 を 中 心 と 寸 る 超 商 硬 度 化 合 物 の 探 *H O
新 素 材 設 計 n 窮 管 施 設 共 同 利 用 研 究 報 告 書 ( 2 0 0 4 . 6 ) 即 . 1 4 8 - 1 4 9
奥 正 興 , 宍 戸 統 悦 , 我 要 和 明 , 孫 強 , 川 添 良 幸 , 中 { 嶋 ・ 一 雄
没 人 ナ 型 3  炊 元 仮 怨 現 実 体 感 シ ス テ ム C A V E と  A V S  を 用 い た ナ ノ テ ク 用1  1  1
新 材 料 ・ の 准 ・ f 状 態 の 可 視 化
社 団 法 人 恬 桃 処 理 学 会 研 究 帳 告 ( 2 0 0 4 . 7 3 D 即 . 1 0 9 ・ Π 4
1 木 , ' ・ 子 , υ 嵒 井 洋 , 井 1 」 寧 , 川 添 良 幸 , 堀 1 - 1  進





































東 北 大 学 金 屈 材 料 ● 1 究 所
研 究 荊 " L 同 研 究 + R 告 ( 2 0 0 5 . 6 ) 叩 2 0 8 - 2 1 1
川 添 良 逞
U 9
U l t r a _ s t a b l e  N a n o p a r t i c l c s  o f c d s c  R e v e a l e d  f l ' o m  M a s s  s p e c t r o m e l r y
新 楽 材 設 計 開 発 施 設 研 究 成 果 報 告 1 1  ' 舮 成  1 6 イ f 座 ( 2 0 0 5 . 6 ) 即 . 1 0 3 - 1 0 6
A t s u o  K a s u y a ,  R a j a r a t n a m  s i v a m o h a n 、  Y u r i l  A .  B a m a k o v , 1 g o l  M ・  D m i t r u k ,
T a k a s h i  N i r a s a w a ,  V 0 1 0 d y m y r  R .  R o m a n y u k 、  v i j a y  K u m a r ,  s e l g i y
M a m y k i n ,
K a z u y u k i  T o h j i ,  B a l a c h a n d r a n  J e y a d e v a n ,  K o z o  s h i n o d a ,  T o s h l 」 1  K u d o "
O s a n l u  T e r a s a k i ,  z h e " g  L H I 、  R o d i o n  v .  B e l o s l u d o v ,
V i j a y a l ・ a g 1 松 V a n  s u n d a r a r a j a n  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a 2 0 e
1 2 0
D y n a m i c a l  c r i l e r i a  f o r  c s  l o n  l n s e r t i o n  a n d  A d s o r p t i o n  a l  c a p  a n d  s t e m  o  '
C a r b o n  N a n o t u b e s : 豆 b  力 ? i h ' o  s t u d y  a n d  c o m p a r l s o n  W 1 1 h  E x p e r l m e Π 1
新 索 材 設 計 開 発 施 設 研 究 成 果 桜 告 書 平 成  1 6  午 度 ( 2 0 0 5 . 6 ) 即 . 1 0 7 - 1 B
M 。 h a m m a d  K h a z a e i _  A m i r  A .  F a r a j l a n ,  G O 0 ・ H w a n  J e o n g ,  H i r o s h i  M i z u s e k i ,
T a l く a n 〕 i C 1 1 i  H i r a l a ,  R i k i z o  H a t a k e y a m a  a n d  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
1 2 1
G e s i 等 の  I V  族 系 混 品 の 育 成 と そ の た め 技 術 1 胴 発  G e s i 給 「 ' Ⅲ の j 東 子 ス ケ
ー ル で の 拙 造 に つ い て
金 屈 ガ ラ ス 総 合 研 究 セ ン タ ー ( 旧 新 業 材 設 計 俳 拶 削 旭 設 ) 共 同 利 川 研 冗
祁 告 書 、 1 Z 成  1 6 年 皮 ( 2 0 0 5 . 6 )  P P . 2 B ・ 2 1 4
川 添 良 毛 、 戸 湃 H 真 一 浪 " , 宍 ト
米 永 一 ・ 郎 , 櫻 J 卞 1 イ 以 吋 _  M a r c e l  H .  F .  s l u i t e r ,
統 悦
1 2 2
複 数 の ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー を 利 用 し た ナ ノ テ ク シ ミ ユ レ ー シ ヨ ン
畊 1 境 d ) 十 N i 染
平 力 戈  1 6  午 度  I T B L  成 采 帳 告 集 ( 2 0 0 5 . 6 )  P P . 8 2 - 8 3 ,  N O . B . 3
川 添 良 平
1 2 3
第 ・ 、 川 U 県 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る 新 物 質 H 反 a 十
2 1 S t  c o E  p r o g r a m  2 0 0 5  活 動 成 牙 y 限 告 1 1  ( 2 0 0 6 . 3 ) 即 . 5 0 - 5 2


























Diffusion Monle carlo S山dy on lhe ln1剖Pretation of Hund'S MU1れPlicily Rule
Materials Deslgn and charactcrization 上aboratory supercomputer center
Activity Report 2005 (2006.6) PP.76-フフ
Ryo Maczono、 Takayuki oyamada, Kenta Hongo and Yoshiyuki Kawazoc









五 十 斌 ψ 川 Ⅲ , 古 Ⅲ 正 俊 , 川 添 良 幸
釡 屈 材 料 研 究 所 文 献 デ ー タ ベ ー ス K I N D の り ニ ユ ー ア ル
東 北 大 学 企 属 材 料 研 究 所
技 林 荒 吋 支 稲 i 研 究 桜 告 第 2 2  号 ( 2 0 0 7 ) 即 . 1 2 3 ・ B O
本 郷 智 イ ' , 長 野 文 , 伊 j 嫡 政 行 , 三 浦 重 幸 , 川 添 良 幸
第 一 原 哩 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る 新 物 質 設 計
2 1  世 紀 C O E プ ロ グ ラ ム 東 北 大 学 物 質 創 製 ・ 材 料 化 同 際 研 究 教 同 拠 , W 、
2 0 0 6  活 " 功 成 果 桜 告 〒 牛 ( 2 0 0 7 . 3 )  P P . 5 4 - 5 6
川 添 良 毛
令 属 ガ ラ ス の 形 成 の た め の 電 子 規 則
文 部 科 学 省 全 国 共 同 利 用 附 置 研 究 所 迎 1 芳 事 業 ( 釡 属 ガ ラ ス ' 無 機 材 料
介 技 術 開 発 拠 点 )
平 成  1 8  午 皮 述 携 プ ロ ジ ェ ク ト 研 究 成 果 報 告 〒 " ( 2 0 0 7 3 . 3 D N O . P ・ B
福 原 幹 夫 , 高 怖 ま さ え , 川 添 良 幸 , 井 上 . 明 久
拡 散 址 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る づ > 子 の 安 定 性 の 厳 井 浩 1 ' 算
文 部 科 . 学 省 「 最 タ " 吊 . 1 詩 陛 盲 E 汎 j 司 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ の 開 発 利 用 」
ジ ェ ク ト ー 次 世 代 ナ ノ 統 合 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ゥ エ ア の 研 光 開
平 成  1 8 午 度 研 究 成 斗 レ 縦 告 書 即 3 8 - 4 1
川 添 良 幸
第 一 原 皿 瓢 ・ 算 に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 研 究
平 成 1 8 午 度 東 北 大 学 釡 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 祁 告 ( 2 0 0 7 . 6 ) P P 9 3 - 9 7
大 野 か お る , 石 井 聡 , 川 添 良 毛 , 佐 原 亮 、 ニ , 水 関 1 専 志
第 一 原 川 リ ) 子 動 力 学 法 に よ る セ メ ン ト 水 和 物 の 構 造 特 性 の 評 価
平 成 1 8 午 座 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 共 同 研 究 帳 告 ( 2 0 0 7 . 6 ) P P . 1 4 4 - 1 4 5

































奥健夫,小井成弘,菅沼兇昭,川添良幸, Rodion v. Belosludov
第・-1京理ポテンシャル繰り込み法による金屈の強牲特竹の1品度依存性
独立行政法人Π木学ネ1"辰興会介金状態図第 172委員会











捉 機 麺 計 算 機 統 介 に よ る 材 料 ・ 設 計 専 用 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン ノ シ
ス テ ム
東 北 大 学 金 属 ' オ 料 ・ 研 究 所 技 付 i 研 リ t 搬 告 第 2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . 5 1 - 5 7
一 心 羽 て イ 、 三 浦 皿 幸 , 野 乎 市 之 介 、 イ ノ 証 傑 和 払 , 五 十 娘 U [ 川 端 , 水 関 1 専 心 ,
佐 原 亮 二 , 石 川 真 二 , 松 本 秀 一 , 川 添 良 平
N A R 互 G 1 ミ ド ル ウ 土 ア を 利 則 し た 超 大 規 模 材 料 設 計 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン 訓
算 我 訓 尭 の 枇 築
東 北 大 学 金 属 材 1 斗 研 究 所 技 科 拓 汗 究 帳 告 第 2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . 5 9 - 6 5
一 → 到 京 ・ f ,  J [ 十 嵐 イ 小 昭 , 侘 原 亮  1 , 橋 祐 一 、 鈴 木 , 希 文 . 川 添 艮 ・ Y ,
不 止 ア ク セ ス 検 知 サ ー バ の 織 築 と グ ロ ー バ ノ レ ネ ッ ト ワ ー ク  1 1 の 不 正 ア
ク セ ス 現 状 朋 査
東 北 大 学 金 屈 材 料 馴 究 所 ' 技 術 研 多 彬 限 告 第  2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . 6 7 ー フ 2
三 浦 電 ・ 1 、 川 添 良 雫
ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム ネ ッ  1 、 ワ ー ク の  S S L ・ V P N  り モ ー
ト ア ク セ ス シ ス テ ム
東 北 入 学 令 属 材 料 研 究 所 技 術 研 究 縦 告 第 2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . 7 3 - 7 6
ご _ 浦 重 迄 , 佐 1 深 和 弘 , 川 添 良 斗 1 , 1 _ [ 1 口 裕 , 永 島 裕 之 、 池 ヒ 忠 嗣
ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム 用 ア プ リ ケ ー シ ョ ン プ ロ グ ラ ム
の 導 人 と 述 胴
東 北 大 学 釡 属 材 料 ・ 研 究 所 技 術 研 究 祁 告 第 2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . フ フ - 8 0
五 十 届 ψ 判 偶 一 渕 京 子 , 三 浦 屯 女 , 野 手 竜 之 介 , 佐 j 惨 和 弘 , 川 添 良 芋
L S F  に お け る ネ ッ ト ワ ー ク ラ イ セ ン ス ア プ リ ケ ー シ ョ ン ブ ロ グ ラ ム
A T K  d ) 尖 1 丁 叫 1 境 改 暫 1
東 化 大 学 金 屈 材 料 研 究 所 技 引 イ 研 究 桜 告 第 2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . 別 ・ 8 4
五 十 嵐 伸 昭 _ 一 関 京 子 , 野 千 市 之 介 , 1 、 山 、 1  補 , 川 添 良 一
蛾 帯 確 話 に よ る ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム の ジ ヨ ブ 状 わ L イ 催
認 機 能 の 開 発
東 北 大 学 金 属 材 翆 師 Ⅱ 究 所 技 術 研 究 村 y 占 第 2 3  号 ( 2 0 0 9 . 3 ) 即 . 8 5 - 8 8











































个 ・ " 子 澀 介 基 底 法 甜 乎 一 原 卯 計 笄 ブ ロ グ ラ ム の 俳 1 発 と ナ ノ 構 造 体 へ の 適 川
文 削 汗 1 , 学 省 「 最 先 端 ・ 高 州 市 獣 凡 用 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ の 開 発 羽 川 1 」
プ ロ ジ ェ ク ト ー 次 世 代 ナ ノ 統 介 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ソ フ ト ゥ エ ア の 研 究 嗣 発 一
平 成 2 1 年 度 研 究 成 果 蝦 告 1 片 即 . 4 2 - 4 3
川 添 良 #
熱 峽 化 州 才 捌 恬 呼 降 W ) 恬 造 ・ 物 性 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ー 戦 略 分 野 利 用 推 進 B
( ナ ノ マ テ リ ア ル シ ミ ニ レ ー タ に よ る 新 材 料 1 姻 発 )
平 成  1 9 . 2 0 イ 下 度 文 部 利 ・ 学 名 先 端 研 究 施 設 共 用 イ ノ ベ ー シ ョ ン 創 出 ' Ⅱ 業
【 産 業 戦 略 利 用 】 先 端 的 大 規 模 計 算 シ ミ ュ レ ー シ " ン プ ロ グ ラ ム 利 刑
1 5 8
力 苞 ' 受
→ ナ ー ビ ス ,
平 成  2 1  午 度 文 部 科 学 省 研 究 剛 発 施 設 共 用 等 促 進 費 補 助 金 U W 沸 研 究
共 用 促 進 * 業 ) 先 端 的 大 規 模 計 第 利 用 サ ー ビ ス 利 用 成 果 桜 告 書
東 京 大 学 ・ 1 力 " り ル 桃 セ ン タ ー ( 2 0 1 0 3 ) P P . 1 2 - 1 5
第 一 原 廻 ! 分 子 動 力 学 怯 に よ る ビ ー ラ イ ト ( C 2 S ) の 結 品 倩 造 川 井 斤
平 成 2 1 年 度 東 北 大 学 金 屈 材 料 刷 究 所
研 究 訊 " じ 1 司 研 究 判 1 告 ( 2 0 1 0 . 6 ) 即 . 1 1 8 ・ Π 9
桜 川 良 治 ,  A b h i s h e k  K u m a r s i n g h , 弟 嘆 尺 正 美 , 川 添 良 幸
新 規 ナ ノ 物 質 開 発 の J i 駈 惟 と し く の 金 属 ク ラ ス タ ー の 物 竹 ・ 反 l t オ 生 解 明
平 成 2 1 年 度 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所
研 究 部 J 七 1 司 研 究 卓 R 告 ( 2 0 1 0 . 6 )  P . 1 2 9
川 添 良 三 工 , / k 開 博 : 志 , 安 松 久 X 予 ,  i l i 橋 正 彦气 f i "  1 1 〒
「
A C C M S 、 V 0 利 用 支 援 ツ ー ル の 閉 発
テ ク ニ カ ル セ ン タ ー 技 術 研 究 報 告 第 2 4 号 ( 2 0 1 1 . 3 ) 即 . 5 1 - 5 7
一 関 京 子 ・ , 、 五 十 嵐 d 1 判 昭 , 佐 原 亮 二 , 勝 倉 真 , 八 鍬 友 ・ ' , 川 添 良 幸

























" 岬 貞 記 録
旦 嬰 上
1 . 「 確 子 散 乱 に よ る 原 子 核 の 高 い 励 起 状 態 に 刈 「 上 る 核 模 型 計 笄 」
ロ オ 科 勿 1 里 学 会 第  3 0 ! 旦 1 年 会 ( 京 都 " く 学 , 1 9 7 5 3 )
2
r c a l c u l a l i o n  o f  E l c c t r o 、 e x c i t a t i o n  c r o s s  s e c t i o n s  b y  a  c o n t l n u u m  s h e Ⅱ ・ M o d e l j
K a w a l a b i ,  c o n f  o n  N e w  G i a n l  R e s o n a 口 C e s , ( s e n d a "
1 9 7 S  イ "
r R e c e n t  R e s u l t s  f r o m  s c n d a l  L i n a c , 1 h e  G 0 1 ' d o n  R e s e a r c h  c o n f e r c n c e  o n
P h o t o n u c l e a r  R e a c t l o n s j
M e r i d e n ,  N . H . 、  A Ⅱ g ' , ( i n v i l e d  l a l k )
リ 釦 上
「 口 C  の  1 8 0 ゜ 準 弾 性 屯 子 ・ 散 舌 U
Π オ く M J g 1 レ 学 会  C ¥ 舌 那 完 大 学 ,
1 9 8 0 . 3 )
四 塑 上
1 . 「 東 北 大 学 畔 i ・ 縦 処 卯 教 育 セ ン タ ー 訓 1 1 機 シ ス テ ム 」
磁 気 関 係 学 会 東 北 支 部 連 介 大 会 例 剣 ヒ 学 院 大 学 , 1 9 8 2 . 8 )
聖 墨 ● ι _
1 . 「 デ ー タ ベ ー ス に 基 い た 多 人 数 ' 「 ル 蹴 処 血 ! 教 育 艾 援 シ ス テ ム 」
第 6  匝 I  M 那 肌 論 と そ の 1 心 用 イ 汎 究 会
四 塑 上
1 .  r o d d 核 の ト 〔 大 共 川 ' 訓
H  / 1 ゞ 物 " 1 学 会 ( j し ナ H 大 学 , 1 9 8 4 . 3 )
聖 坐 」 E
r G K S  に 基 イ づ く 教 育 川 図 形 処 埋 シ ス テ ム の 羽 リ 瑞 沽 牙 ■
怜 櫟 処 皿 学 会 第  3 1 1 田 全 国 大 会 ( 1 9 8 5 . 9 )
2
「 心 子 散 乱 と 核 内 短 舮 何 似 側 羽 」
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「 s i o . お よ び T i o . ゾ ル ゲ ル 転 移 に お け る フ ラ ク タ ノ レ 1 蔀 造 」
ナ ノ ス ケ ー ノ レ 槌 造 制 御 機 能 材 羽 の 俳 1 発 研 究 縦 告 会 ( 仙 台 , 1 9 9 1 . H )
「 材 料 デ ー タ ベ ー ス 檢 索 用 統 介 化 シ ス テ ム 」
金 屈 学 会 ( 広 島 , 1 9 9 1 . 1 の
「 デ ー タ ベ ー ス の 構 築 と そ の 応 用 」
金 属 材 半 H 湃 究 所 ワ ー ク シ ョ ッ プ 『 材 料 利 ・ 学 と デ ー タ ベ ー ス 』 ( 1 9 9 1 . 1 0 )
「 第 一 j 京 理 に 1 ' づ い た 有 限 淑 度 に お け る 分 子 の 結 介 状 態 の 分 子 動 力 字 シ ミ
ユ レ ー シ ヨ ン 」
シ ミ ュ レ ー シ ョ ン テ ク ノ ロ ジ ー コ ン フ ァ レ ン ス ( 1 9 9 1 . 6 )
則 オ 料 デ ー タ ベ ー ス の 描 築 と コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る 材 料 設 1 ; ヒ





7 r c o n s t r u c t i o n  o f  a  M a t c r i a l s  D a l a b a s e  a n d  M a t e r i a l s  D e s i g n  s y s l e m  u n d e l  A I X
a n d  v M / C M S J
1 9 9 1 1 n d u s t r y  E x c c u t i v e  c o n f c r e n c e  ( H o n g K 0 1 唱 , 1 9 9 1 7 )
「 コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る 材 1 斗 設 計 ' と テ ー タ ベ ー ス の 拙 築 」
技 研 十 ■ 限 セ ン タ ー セ ミ ナ ー 叫 O K , 1 9 9 1 . 6 )
ル 「 リ 帳 処 N 教 吉 に お け る  W S の 活 用 」




1 . 「 第 一 ・ 原 鄭 に 基 イ づ く 分 子 動 ノ j 学 と サ イ エ ン テ ィ フ ィ ッ ク ビ ジ ュ ア リ ゼ ー シ
ヨ ン
東 北 大 学 I B M  パ ー ト ナ ー シ ッ プ プ ロ グ ラ ム 研 究 会  d 山 台 , 1 9 9 2 2 )
2 . 「 ゾ ル ゲ ノ レ 転 移 に お け る フ ラ ク タ ノ レ 構 造 形 成 過 程 の 新 し い C C A モ テ ノ レ 」
Π 本 4 勿 理 学 会 ( 横 浜 , 1 9 兜 . 3 )

































第 Π 4 1 田  n 本 金 属 学 会  1 9 叫 春 季
「 1 Ⅱ 、 V _ 三 元 半 導 体 合 金 の エ ビ タ キ シ ャ ル 成 長 モ テ ル 」
第 Π 4 1 川 Π 人 金 屈 学 会  1 9 叫 春 季
6
「 材 料 利 . 学 研 究 と ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ 」
東 北 人 学 金 属 材 料 研 究 所 第 認 回 調 ■ ミ 会  1 9 叫 午 祥 季
7
r E l e c t r o n i c  p r o p e r t i c s  a n d  F o l m a t i o n  M c c h a n l s m  o f M e t a 1 1 0 ・ c a r b o h e d r c n e s j
M R S . 1 9 9 4 ,  s p r i n g , ( s a n  F r a n c i s c o 、  1 9 9 4 )
聖 9 5 上
1 . 所 茲 1 生 多 層 膜 お よ び 超 熔 子 に お け る 新 し い 物 竹 U
第 Π 6 1 可  n 木 金 属 学 会 春 季
2 .  r A  S 山 d y  o f A l o m i s t i c a Ⅱ y  c o n t r 0 1 1 e d  N e w  M a t e r l a l s  i n  N a n o ・ s c a l e  b y  c o m p u t e r
S l m Ⅱ l a t i o n j
卸 Π 1 7 川 口 木 金 J 風 学 会 秋 季
3 . 「 令 屯 子 況 介 基 底 第 一 原 瑠 レ く ン ド 計 算 お よ び 分 子 動 力 学 法 に よ る 炭 素 力 子
お よ び フ ラ ー レ ン 結 品 物 性 の 祥 紳 1 觧 析 」
第 8 1 田 フ ラ ー レ ン 総 介 シ ン ポ ジ ウ ム  a 9 9 5 )
4 .  f M a g n e t i c S 1 1 ' u c t u l e s i n N o n m a g ・ / M a g ・ N o m a g ・ n e t l c s a n d w l c h e s j
M R S . 1 9 9 5 ,  s p r i n g , ( s a n  F r a n c i s c o , 1 9 9 5 )
5 .  r M a g n e t i s m  o f N a n o s c a l e  F e  c l u s t e r s  i n  c u  a n d  A g  n l a t r l c c s j
N C G M . ( 1 9 9 5 )
「 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る ナ ノ 構 造 材 料 設 計 」
6
東 北 大 学 釡 属 材 料 ・ 研 究 所 第 6 6  回 痩 季 荊 習 会 ( 1 9 9 5 )
「 ナ ノ ス ケ ー ル 材 料 設 計 1 ! 1 大 1 捌 莫 コ ン ビ ュ ー タ ー シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン と そ の
7
結 采 の サ イ ェ ン テ ィ フ ィ ッ ク ビ ジ ュ ア リ ゼ ー シ ヨ ン 」






















14. CALPH<D (1taly, Erice,1996.5.27)
] 5. Fe・cr confercncc (France. slrasbourg_ 1996.6.2)
6 4 3
1 6 .  r u n i q u e  M a g n e t i c  p r o p e r t i e s  o f M i c r o ・ c l u s l e r s  a n d  T 1 1 e i r  A P P 1 1 C a t i o n  l o  M a g n e t l c
R e c o r d i n g  M c d i a 」  1 C M A D ' 9 6 4 嘩 国 , ソ ウ ル , 1 9 9 6 . 6 . B )
1 7 . 「 フ ラ ー レ ン の 科 学 」 ' 宮 城 県 教 育 馴 修 セ ン タ ー  d 山 台 , 1 9 9 6 . 6 . 2 の
1 8 . 叫 工 一 j 東 刈 1 コ ン ビ ュ ー タ ー シ ミ ュ レ ー シ ョ ン で 新 素 十 オ 設 行 卜 を 巧 え る 」
東 北 人 学 金 属 材 料 研 究 所 慶 棚 講 習 会 ( 仙 台 , 1 9 9 6 7 . 2 2 )
1 9 . 岩 手 大 学 人 文 社 会 学 部 集 中 i 粘 蓑 ( 1 9 9 6 . 8 . 2 6 - 2 9 )
2 0
「 半 導 体 の 非 定 ' 常 流 体 計 算 」
東 北 大 学 金 屈 材 料 羽 f 究 所 新 出 1 発 表 ( 仙 台 , 1 9 9 6 . 9 . 2 6 )
2 1
「 イ ン タ ー ネ ッ ト の 央 表 」 ( 仙 台  T G  会 館 , 1 9 9 6 . 1 0 . 2 4 )
「 第 、 ・ 原 理 計 算 に よ る マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー d y " - f 状 態 と 動 的 挙 動 d 元 羊 細 研
2 2
り 、 ー ゛
2 3 . セ ミ ナ ー ( 寸 巾 ミ 1  上 測 復 旦 大 学 , 1 9 9 6 . 1 1 . 1 2 )
素 粒 子 楡 グ ル ー フ 哘 汗 究 会  d 山 台 蔵 』 三 局 j 京 ホ テ ノ レ , 1 9 9 6 . Π 2 )
2 4 . セ ミ ナ ー ( 中 国 北 京 消 革 大 学 , 1 9 9 6 . Ⅱ . 1 5 )
? 5 .  C 、 M R S  ( 中 国 化 京 , 1 9 9 6 . 1 1 . 1 8 )
2 6 . 「 現 状 の 近 似 を , 威 え た 第 一 原 釧 リ ) ・ f 動 力 学 才 去 に よ る 炭 業 系 分 子 の 動 的 挙 動 の
研 究 」
東 北 大 学 令 屈 材 料 研 究 所 研 究 会  d 山 台 , 1 9 9 6 . Π . 2 6 )
2 7 . 「 東 北 人 学 金 屈 材 ' 料 研 究 所 材 料 デ ー タ ベ ー ス  K I N D  ア モ ル フ ァ ス ブ ア ク ト
D B  を 中 心 に 」
口 本 材 料 学 会 ( 京 都 立 命 館 大 学 , 1 9 9 6 . 1 2 . 5 )
1 旦 町 上










rprediCιions of Malerials properties by LaTge scale c01ηPuter simulation Based
On {he Flrst princlples calculatlonsj
ICAMD'96 N劇、"大川,1997.2.4)
「計算物理による材料設計」

























n . 「 超 大 規 模 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に お け る 並 列 1 算 機 の 可 柾 性 」
第  3 4 1 旦 1 日 立 ユ ー ザ ー 大 会 ( 横 浜 , 1 9 9 7 . 6 . 6 )
B . 「 全 確 子 全 ポ テ ン シ ャ ル 第 一 ・ 原 廻 リ ) 子 動 力 字 法 と そ の 物 賓 設 ' へ の } 心 円 ・ "
U 翫 峨 樹 朔
計 算 ノ J 学 研 究 会 叫 U 其 , 1 9 9 7 . フ . 1 8 )
1 4 . 「 コ ン ビ ュ ー タ ー シ ミ ニ レ ー シ ョ ン に よ る ナ ノ ク ラ ス タ ー の 栴 道 女 定 牝 と
物 性 の 詐 細 研 究 」
第 3 5  山 I  × ; コ ン フ ァ レ ン ス 、 ナ ノ サ イ エ ン ス の 基 健 と 1 ' 、 用
( 長 Ⅲ 1 汁 i 杉 ゞ 弌 , 1 9 9 7 . 8 2 6 )
1 5 . 山 形 大 勺 を 理 学 部 集 , ・ ヤ 訥 義 ( 1 9 9 7 . 8 )
1 6 . 「 直 援 社 熊 こ よ る & ・ T i 0 3 の 格 子 1 辰 動 と 恬 造 1 仰 賑 移 」
利 ・ 学 t W 則 何 杉 ' モ 所 詐 市 む 会  a 9 9 7 . 9 . 1 8 )
1 7 , 「 半 導 体 材 判 . 研 究 に お け る 餅 予 一 原 脛 計 算 の 限 界 と 将 来 展 望 」 ( 招 行 市 淡 )
H  木 杉 ル 甲 学 会 ( 1 9 9 7 . 1 0 . フ )
1 8 .  r A 1 1 、 e l e c l r o n  a n d  f U Ⅱ ・ p o t c n t i a l  M o l e c u l a r  D y n a m l c s
A g g r c g a t e d  M a t c n a l s j
金 属 オ オ 判 ■ 升 グ モ 戸 l i  l M R 、 1 M P  J o i n t 、 N o r k s h o p  o n  N 帥 O s t n l c t u r e d  M a t e r i a l s
( 1 9 9 7 . 1 0 . B )
1 9 . 「 金 屈 ナ ノ ク ラ ス タ ー の 安 定 構 造 と 4 勿 牲 に っ い て 」
共 1 司 研 究 委 典 会 ( ■ 古 屋 , 1 9 9 7 . 1 0 . 2 の
2 0
「 コ ン ビ ュ ー タ ー シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 材 料 設 計 ー ナ ノ メ ー タ ス ケ ー ノ レ
素 子 の 可 能 性 一 」
施 イ ' 1 寺 服 通 信 学 会 東 北 戈 部 第 2 河 学 術 附 演 会
U I ( 北 学 院 大 学  1 1 1 7 井 祁 , 1 9 9 7 . Π . 5 )
2 1 .  r N e w  M a t e r i a l s  D e s l g n  b y  s u p e r c o m p u t e r j
東 北 大 学 金 届 才 オ 料 研 究 所 と 中 国 審 陽 金 属 研 究 所 と の 研 究 恊 定 捌 印 式 訥






























1 0 . 「 釡 属 マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー の 特 異 な 徒 訓 牛 と そ の 超 局 症 度 犯 針 生 媒 体 へ の j ' J I ] 」
隅 1 1 1 プ ロ ジ ェ ク ト 傑 告 会 ( 令 尿 、 材 1 斗 研 究 所 , 1 9 9 8 . 3 . 1 0 )
Π .  C A L P H A D  ( 中 国 北 京 , ] 9 9 8 . 5 . 1 8 )
1 2 . 「 金 属 マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー の 最 安 定 升 会 伏 と 磁 性 に 関 す る 理 論 的 解 明 」
ア モ ル フ ァ ス ・ ナ ノ 材 料 第  1 4 7 委 員 会 第 6 0 回 研 究 会
( 東 京 弘 済 会 館 , 1 9 9 8 . 6 . 9 )
B .  r H o w  s c i e n t i f i c  v i s u a l i z a t i o n  i s  u s e d  m  M a t e r i a l s  D e s i g n  b y  c o m p u t e r
S H n u l a t i o n j
C o m e Ⅱ 、 T o h o k u  J o i n l  w o r k s l w p  o n  v i s u a l i z a t i o n  ( 金 届 , 材  1 斗 研 ぢ モ 所 ,
1 9 9 8 . 6 . 1 2 )
1 4 . 「 地 方 企 業 の 取 り 組 む べ き 課 題 」
鹿 角 市 企 業 セ ミ ナ ー ( 金 属 材 料 研 究 所 , 1 9 9 8 7 3 )
1 5 . 「 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る 材 料 設 計 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ー 第 一 原 理 而 十
算 と 流 体 計 算 の 統 合 化 を 目 指 し て ー 』
N E C C & C  シ ス テ ム  S P 研 究 会 第  1 7 ! 司  S X 部 会
( 仙 台 ホ テ ル メ ト ロ ポ リ タ ン , 1 9 9 8 . フ . 9 )
1 6 .  f c o m p u t e r  a n d  N e l 、 ¥ o r k  a t  p r e s e n t  a n d  F u t 1 1 r e  ・ v l r t u a l  R e a l i t y ,  H i g 1 1 ・ p e r f o r n ね n c e
C o m p u l i n o ,  a n d  D a t a  c o n t e n t s  l n  M a t e r i a l s  D e s i g n ・ 」
中 国 西 什 科 勿 鰹 学 会  U 川 亘 重 慶 , 1 9 9 8 7 2 8 )
1 7 . 「 共 品 体 の 組 紳 櫛 吻 戍 の 環 境 依 イ , 吐 の 研 究 」
1 6 1  プ ロ ジ ェ ク ト 末 来 開 拓 推 進 事 業 狄 世 代 機 能 業 千 用 去 螂 鞭 と し て の
1 戸 . 糸 吉
1 8 . 「 計 算 機 応 用 科 学 の 動 向 と 従 来 型 研 究 力 法 へ の イ ン パ ク ト ー シ ミ ユ レ ー シ
ヨ ン に よ る 材 料 設 計 と 材 料 デ ー タ ベ ー ス ー 」
宮 城 県 小 児 佑 才 斗 医 師 会 ( 宮 城 県 凶 チ 斗 医 師 会 館 , 1 9 9 8 . 8 . 2 2 )
品 の 育 成 と 汗 価 ( 金 属 材 料 研 究 所 , 1 9 9 8 . 8 2 D
19.4 1nternational c011ference on computer simulation ofRadiation Effects in solids
(1岡山,1998.9.15)
20. rHow to Develop Fundamenta11y New c011aboralion belween Japan and lndia in
Malerials Design by computer simulatiolu
India・Japan Joint selninar on computational Malerials science
(Bangalore,1ndia,1998.10.12)



















2. rFutureTrends inMatcrials Reseal・chj
6 4 9
j H 渡 セ ミ ナ ー ( 1 9 9 9 . 2 2 5 )
3 . 「 L S D A 全 電 子 況 合 基 底 怯 プ ロ グ ラ ム の 池 列 化 」
、 r 成  1 0 午 度 研 究 成 果 発 表 会  U 京 子 ノ J 研 究 所 , 1 9 9 8 . 3 . 2 3 )
4 . 「 全 確 子 第 ・ 一 原 哩 計 算 の 重 要 性 」
日 本 金 属 学 会 ( 東 京 工 業 大 学 、 1 9 9 9 3 3 の
5 .  r A i m i n g  a t t h e  E s l a b l i s h m e n t o f l n s t 川 C l e d  M e t a Ⅱ U r g y j
研 究 室 セ ミ ナ ー ( 金 研 セ ミ ナ ー 室 , 1 9 9 9 . 4 . B )
「 コ ン ビ ュ ー タ ー , ・ 卞 で の 新 素 材 糸 1 世 辺
6
ジ ェ ネ テ ィ ッ ク デ バ イ ス 悩 恕 発 表 会 ( 金 W 藷 韓 堂 、 1 9 9 9 . 5 . 1 4 )
「 コ ン ビ ュ ー タ ー 小 で の 新 素 材 仰 性 ◆
7
転 換 教 育 ( 東 北 大 学 川 内 , 1 9 9 9 . 6 . 9 )
8 . 「 局 度 枯 繊 化 社 会 へ の 対 応 」
H 新 設 側 " 苛 淡 会 ( 仙 台 パ レ ス 平 安 , 1 9 9 9 . 6 . Ⅱ )
9 .  r H o w  w e 1 1  P h y s l c a l ,  c h e m i c a l ,  a n d  m e c h a n i c a l  p r o p e r t i e s  c a n  b e  p r e d l c l e d  b y
旺 h 、 i " i h o  t e c l m i q u e s ? 」
I U 、 M R S  ( 中 1 司 北 京 , 1 9 9 9 . 6 . 1 7 )
1 0 .  r H o w  w e 1 1  P 1 1 y s l c a l ,  c h e m i c a l ,  a n d  m e c h a n l c a l  p r o p e r t i e s  c a n  b e  p N d i c t e d  b y  旺 h
加 i h o  l e c h n i q u e s ? 」
小 国 利 ・ 学 院 物 延 痢 〒 究 所 ( 中 国 北 京 , 1 9 9 9 . 6 . 1 7 )
Ⅱ . 「 1 1 0 、 ¥ 、 v e 1 1  P I 〕 y s i c a l ,  c h e m l c a l , 田 l d  m e c h a n i c a l  p r o p e 1 1 i e s  c a n  b e  p r e d l c t e d  b y  l h
加 h ' o l c c l m i q u e s ? 」 ( 中 国 北 京 北 京 科 ・ 技 大 学 , 1 9 9 9 . 6 . 1 7 )
1 2 . 「 複 雑 物 質 第 ・ ・ J 原 理 1 計 笄 研 究 」
復 _ 旦 大 学 学 術 報 告  U 円 上 1 1 i l ' , 1 9 9 9 . 6 . 1 8 )
B . 「 コ ン ビ ュ ー タ ー 小 で の 新 索 材 創 製 」 ( 金 研 誥 堂 , 1 9 9 9 . 6 . 2 4 )





























「 第 → 京 邸 計 僻 U こ 某 イ づ く ナ ノ ス ケ ー ル デ バ イ ス 設 計 」
物 質 . 材 料 設 計 の た め の 仮 恕 実 験 技 術 シ ン ポ ジ ウ ム
偶 C 女 大 学 理 学 研 究 科 大 会 , 謡 室 , 1 9 9 9 . 1 0 2 5 )
「 第 一 岬 J 里 計 ・ 算 に よ る 原 子 レ ベ ル デ バ イ ス 設 計 の 現 状 と 将 来 展 望 」 ( 招 待 訥
演 )
第  2 2  回 情 訓 訓 ヒ 学 1 寸 論 会 ( 米 沢 市 グ ラ ン ド ホ ク ヨ ウ ホ テ ル , 1 9 9 9 , 1 1 . 1 1 )
「 第 一 原 鐸 計 算 に よ る 材 料 設 計 一 構 造 及 び 物 性 予 測 の 現 状 と 将 来 一 」
日 本 令 属 学 会 東 北 支 部 及 び n 本 鉄 鋼 恊 会 東 北 支 部 盛 岡 地 区 講 演 会
( 岩 手 大 学 、 1 1 学 部 , 1 9 9 9 . Ⅱ 2 6 )
「 実 験 と 計 算 科 学 的 ア プ ロ ー チ の 共 同 に よ る ナ ノ 物 質 羽 1 究 」
「 マ イ ク ロ ク ラ ス タ ー の 構 造 安 定 性 と 杉 叶 生 」 東 北 大 学 釡 j 風 材 ' 料 研 究 所






1 . 「 イ ン タ ー ネ ッ ト 社 会 の 裏 表 」
仙 台 都 市 問 題 研 究 会 ( 仙 台 ア エ ル フ 1 培 , 2 0 0 0 . 1 . 1 8 )
2 . 「 複 雑 系 の 統 介 シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン 」
ア ク テ ィ ブ 原 子 配 影 譜 矧 プ ロ ジ ェ ク ト ( 金 研 , 2 0 0 0 . 2 . フ )
3 . 「 全 屯 子 混 合 基 底 法 プ ロ グ ラ ム の  F o r t r a n 9 0 化 と 池 列 化 」
日 本 原 子 ブ J 研 究 所 研 究 発 表 会 ( 東 京 , 2 0 0 0 2 . 2 8 )
4 . 「 ア ク テ ィ ブ 原 子 配 嗣 粉 椙 プ ロ ジ ェ ク ト 」 ( 学 際 科 学 研 究 セ ン タ ー , 2 0 0 0 3 . 1 の
5 . 「 ホ ヤ ゲ ノ ム ・ ポ ス ト ゲ ノ ム プ ロ ジ ェ ク ト 」
国 _ 立 遺 伝 研 究 所 研 究 発 表 会 ( 三 島 , 2 0 0 0 . 3 . Ⅱ )
6 . 「 商 度 恬 報 化 社 会 の 裏 表 」










B.「1t is not a drealn lo simulatc dynamical aspects 01'ne、v malerials in computerj(上ち
朋"僻励






15. rL、11深i、'i裟 lnternalional、Norkshop on Malerials Deslon by computer slmulation
al Electl'on and Atom Levels ゛11告」
n本金属学会機能性1判弼湃究会(名ιf屋大学 2000.10.3)
16.「1S il not a dream lo lrace dyna1ηical aspects ofnc、¥ materials in computcr?」
審陽金紅汁オ料研究所,(2000.10.9)





N 旦 L 生
1 . 「 東 北 大 学 ホ ー ム ペ ー ジ の 現 状 と 望 ま し い あ り ノ 心
東 北 大 学 削 学 長 室 , ( 2 0 0 1 . 1 2 2 )
2 . 咋 餅 乳 1 系 の 統 介 シ ミ ニ レ ー シ ョ ン 」 ( コ ン ポ ン 研 , 2 0 0 1 . 1 . 2 9 )
3 .  r B e y 。 n d  1 1 1 C  s l a n d 田 d  元 h  加 i l i o  c a l c u l a t i o n s  t o  s i m u l a t e  r e a l  p h y s l c o c h e m i c a l
P r o p e r t i e s  o f m a t c r i a ! s  a n d  C 1 1 C m i c a 1 1 ' e a c t i o n s j  G 〒 1 1 、 i a ' 1 判 亘 )
I M A 4  ( 大 阪 大 学 , 2 0 0 1 . 2 . フ )
4 . 「 W 1 松 l i s l T ? 」 ( 宮 城 岬 プ く 千 U 町 , 2 0 0 1 , 2 . B )
5
「 ス ー パ ー コ ン ビ ニ _ ー タ ー に よ る 新 ' 材 翆 楯 斐 計 と 物 性 予 測 」
( 釡 研 述 肴 恊 議 会 , 2 0 0 1 . 2 . 2 3 )
6
「 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー の ' 1 牛 能 1 司 卜 と 材 1 斗 1 胴 発 へ の 辿 用 可 能 性 」
1 、 1 J A I S T  l n t e r s c h o o l  s e m i n a r  o f  c o m p u l a t i o n a l  s c i e n c e  1 ヒ 供 9 3 勺 立 1 市 大 弓 女 1 浣 ナ く
゛ 」 ノ ,
ー 」 ー
フ . 「 超 ナ d 棚 葵 計 笄 に よ る 従 来 の バ ン ド 計 算 を 超 え た 第 ・ ' 原 理 計 牙 〔 の 実 呪 」
新 プ 七 グ ラ ム 礫 斤 し い 研 究 ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 屯 子 札 1 関 系 の 研 究 」
( W Ⅲ 崎 出 ン フ ァ レ ン ス セ ン タ ー , 2 0 例 3 2 2 )
( 北 1 難 先 端 大 学 院 大 学 , 2 0 0 1 3 . 1 7 )
8
「 ク ラ ス タ ー で 作 る 超 局 朔 皮 磁 女 輔 d 録 媒 体 」
化 学 会 先 端 ウ ォ ッ チ ン グ ・ イ ブ ニ ン グ セ ツ シ ヨ ン ( 2 0 0 1 . 3 3 の
9 . ゆ で 学 述 1 " を 如 何 に 扣 進 す る か 」
大 学 経 " フ ォ ー ラ ム ( 麹 川 ' 会 鮪 , 2 0 0 1 . 4 . 2 6 )
1 0 , 「 第 一 原 出 ! シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 石 卜 御 1 の 裏 太 」
日 木 令 属 学 会 儿 州 戈 都 講 淡 会 ( 2 0 田 . 5 . "
Ⅱ . 「 令 施 イ . 第 一 ・ 原 皿 え じ 算 ブ ロ グ ラ ム の N . 列 化 と そ の j 京 子 1 吸 着 シ リ コ ン 表 1 毎 の
内 : 伊 ル 艾 に 1 到 す る 大 規 模 シ ミ コ 、 レ ー シ ョ ン へ の 適 用 」
科学技術ソフトゥエア研究開発都告会(東京原研,2001.5.Ⅱ)
「what usef{11 Pr01〕erties clustel's have!」
















17 rBeyond the slandal'd "h iJliho calculations to be able to simulatc real
Physicochcmical properties o「reactions」化eynote talk)
IPMM (vanc0ⅡVer,2001.73の















2 2 . 「 第 一 原 理 計 算 に よ る 格 子 欠 陥 研 究 の 現 状 と 将 来 展 望 」
第  1 1 1 Π 1  格 子 欠 陥 フ ォ ー ラ ム ( 鳴 円 教 育 大 学 , 2 0 0 1 . 9 . 1 6 )
2 3 . 「 ス パ ロ ン で 新 し い 柄 料 を 設 副 ' ・ 有 用 物 性 を  f 言 ' 」
金 研 技 件 n 那 専 阿 研 修 ( 2 0 田 . 1 0 2 3 )
2 4 . 「 冱 b  i " i h ' o  c a l c u l a t i o n s  a p p l i e d  l o  n a n o t e c h n 0 1 0 g y 」
巾 国 北 京 力 芋 雄 大 学 講 演 会 ( 2 0 0 1 . 1 0 , 2 4 )
2 5 . 「 ' カ カ フ i l i o  c a l c u l a l i o n s  a p p l i e d  t o  n a l w t e c h n 0 1 0 g y 」
中 国 北 京 物 呼 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 田 . 1 0 2 5 )
f T h e o r e t i c a l  e s t i m a t i o n  o f  a b s o l u l e  v a l u e s  o f  i o n l z a t i o n  p o t e n t i a l ,  e l e c t r o n  a f f i n i t y ,
2 6
a n d  b a n d  g a p  b y  a 1 1 、 e l e c t r o n  f U 1 1 ・ p o t e n l i a l  G w  a p p r o x i m a t i 0 叫 ( 十 寺 万 1 」 6 韓 演 )
第  B  回 半 導 体 物 理 午 会 会 議 ( 中 同 殊 艸 1 , 2 0 川 . 1 0 2 9 )
2 7 . 「 』 力  i π i / i o  c a l c u l a l i o n s  a p p l i e d  t o  n a n o t e C 1 狐 0 1 0 g y 」
中 国 南 京 大 学 誥 演 会 ( 2 0 0 1 . 1 0 . 3 1 )
2 8 . 「 』 h  i " i l i o  c a l c u l a t i o n s  a p p l i e d  t o  n a n o t e c h n 0 1 0 g y 」
中 国 上 海 復 旦 大 学 i 苗 演 会 ( 2 0 0 1 . 1 1 . 6 )
「 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー が 半 導 休 を 変 え る 」
2 9
半 導 休 産 業 新 開 セ ミ ナ ー 「 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー が 半 導 休 を 変 え る 」
( 東 京 , 2 0 0 1 . 1 1 , 1 4 )
3 0 . 「 H o w  t o  r e a l i z e  p r e d i c t i o n  o f m a t e r i a l s  p r o p e 1 1 i e s  b y  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n ? 」 ( 古 ξ え し ,
描 t 脚
A C C M S  ( イ ン ド 国  B a n g a l o r e , 2 0 0 1 . H 3 の
3 1 .  r A d v a n c e d  m a l e l ' i a l s  d e s i g n  b y  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n  b a s e d  o n  t 1 1 e  f i r s t  p r i n c l p l e s
C a l c u l a t i o n s  a n d  m o d e l i n g j  ( 十 召 1 寺 ; 柿 演 )
ア ジ ア セ ミ ナ ー ( イ ン ド 国  H y d e 皿 b a d , 2 0 0 1 . 1 2 . 1 3 )
塑 但 丘


















rDefonnatlon of carbon-nanotube under pressure and prcdiction of sihcon
fUⅡerencsj G召村伶佐れり
アメリカ物理学会(インディアナポリス,20023.17)

















1 2 . 「 仏 教 文 献 の 自 動 認 識 に よ る 仏 教 の } 雅 史 解 明 お よ び 炭 永  1 4 午 代 測 定 に よ る
日 持 上 人 の 小 国 布 教 の 貞 災 に 迫 る 」 ( 特 別 i 峠 演 )
Ⅲ 木 化 学 会 ( 早 . 稲 田 大 学 , 2 0 0 2 3 2 8 )
B .  f 第 一 ' 原 凹 牙 陟 1 の 進 展 と ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー へ の 兄 、 j ] 山
U I H  _ 1  大 孚 , 2 0 0 2 . 4 . 1 3 )
1 4 . 「 訓 ・ 算 ぢ § r 学 の 医 療 へ の 元 」 1 力
I C R  研 究 会 ( 仙 台 , 2 0 0 2 . 5 . 8 )
1 5 .  r p r e d i c l i o n  o f t l w  T h i n n e s l  s i 0 2  N a n o w i r e  b y  t 1 1 e  F i r s t  p r l n C ゆ l e s  s t u d i c s j
超 役 訓 笠 子 と ク ラ ス タ ー 懇 談 会 ( つ く ぱ , 2 0 0 2 . 5 . 1 7 )
1 6 .  r c o m p u t a l i o n a l  c o m b i n a t o n a l  M a l e r i a l s  s c i c n c e
D e v i c e s j  U 福 木 丁 i ル 1 E i )
I n l e r n a t i o n a l 、 N o r k s h o p  o n  c l u s t c r  s c l e n c e  a n d  N a n o t e c h n 0 1 0 g y
U 十 j J K 大 学 , 2 0 0 2 . 5 . 2 2 )
1 7 .  r M o l e c u l a r E l c c t r o n i c s j  ( 打 1 1 寺 部 h 寅 )
I n l e r n a t i o n a l  c 0 1 寸 も r e n c c  N a n o s t 川 C t u r e d  M a t e r i a } S  ( r i i j ; 、 大 ' 子 ! , 2 0 0 2 . 5 . 2 3 )
1 8 .  r R a r e  E a r l h  E l e m e n t s  s l u d i e d  b y  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n s j
( 包 頭 釦 弥 失 学 院 , 2 0 0 2 . 5 , 2 5 )
1 9 .  r M o l e c u l a r  E l c c t r o n i c s 』
C 1 1 1 S t e r s
F r o n l
M a t e n a l s
N o v e l
I n t e r n a l i o n a l  s y m p o s l u n 〕
O n
N a n o s t r u c l u r e s
σ e k y Ⅱ  I s l a n d , 2 0 呪 , 6 3 )
2 0 . 「 第 一 原 鄭 計 算 に よ る 新 材 ' 料 設 計 」
金 刷 憂 季 講 習 会 ( 2 0 0 2 . 8 . "
2 1 . 「 つ > Υ 4 功 力 学 法 に よ る ナ ノ チ コ 、 ー ブ の 物 性 探 井 引
茅 コ ン フ ァ レ ン ス ( 八 幡 ' 1 Z , 2 0 舵 . 8 2 2 )
2 2 .  r e ・ 1 e a m i n g j




















28 「』h h11h'o shnulation for Materials Design:1ntroduclion of Ne、V Melhods and
Applicatlon to Molecular EleCⅡ'onic Devicesj
、¥orkshop on 』h hliiio Dircct Dynamics、 Maui H地h perfonれancc computing
Center (ハワイ,2002.12.18)
rsi11Con FUⅡercncsj
XV01、kshop on 旺h /"ih'O Direct Dynamics








3.「"h m/ho simulalion to predicl physico・cha]1ical properties ofclusters」(十召IsilYJ'1寅)
6 5 9
I n t e r n a t i o n a l  w o r k S 1 1 0 p  o n  s t r u c t u r e ,  E n e r g e t i c s ,  a n d  R e a c t i o n s  o f
N a n o s t r u c t u r e d  c l u s t e r s  a n d  p a d i c l e s  ( 岡 1 崎 , 2 0 0 3 . 2 . 1 7 )
4 . 「 l T B L  と ス ー パ ー S { N E 1 ナ ノ テ ク 部 会 と の 述 携 尖 験 」
第  3  枦 1 1 T B L  シ ン ポ ジ ウ ム ( 東 京 未 来 利 ・ 学 館 , 2 0 0 3 . 2 . 1 7 )
5 .  r L a r g e  s c a l e  c o m p u l e r  s i m u l a l i o n  a p p l i e d  l o  p r e d i c t  f u l u r e  n a n o s t r u C 加 r e d
m a t e r i a l s j ( 招 I S 誰 n i 司
T h c  F i r S 1  1 n t e r n a l i o n a l  s y m p o s i u m  o n  F u l u r e ・ o r i e n t e d  l n t e r d i s c i p l i n a 1 γ
S c i e n c e
4 鯖 皮 , 2 0 鴨 . 3 . 1 )
「 ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 用 新 物 質 設 計 」
小 国 デ ー タ ー ベ ー ス 協 議 会 計 ξ 演 会 ( 広 島 , 2 0 0 3 3 . 3 )
フ . 「 科 学 技 術 の 仏 教 研 究 へ の 応 用 」
( 伊 豆 ' リ 原 朧 本 テ ク ノ ス 伊 0 研 修 所 , 2 0 仍 . 3 . 6 )
8 . 「 第 四 班 の 成 果 と ス ー パ ー S I N E T ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 部 会 及 び Π B L 関 連 の 沃
列 U
新 プ ロ グ ラ ム 「 新 L い 研 究 ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 竃 子 1 引 拘 系 の 研 究 」 全
6
休 会
議 ( 熱 海 , 2 0 0 3 3 . 8 )
「 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 研 究 部 会 轍 告 」
第 4  回 ス ー パ ー S I N E T 推 進 恊 議 会 ( 2 0 0 3 3 . 1 9 )
1 0 .  C O E  講 演 会 ( 仙 台 , 2 0 促 . 4 . 1 8 )
「 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー が 半 導 休 を 変 え る 」
Ⅱ
半 導 休 産 業 新 開 講 演 会 ( 東 京 明 神 会 館 , 2 0 鴨 . 4 2 4 )
1 2 . 「 N P 0  翆 レ 学 技 林 子 判 際 恊 カ セ ン タ ー 設 立 」 劫 の 会 ( 仙 台 , 2 0 0 3 . 4 . 2 8 )
B . 「 L D A  を 越 え た 第 一 原 上 甲 計 算 と そ の ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー へ の 応 用 」









17. rNanotechn010gy studies in Asian consortium on computational Materlals
Scienccj (inviled talk)
ナノ学会(1小ノi大学,20山.53の

















2 5 . 「 第 ・ ・ 1 京 理 i l ・ 算 の 現 状 と テ ラ ヘ ル ツ エ 9 勺
巾 西 プ ロ ジ ェ ク ト 句 1 究 会 ( 多 j ι 1 { 汗 , 2 0 0 3 7 . 1 7 )
2 6 . 「 第 一 原 越 ! 引 ・ 算 に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 汗 1 分 子 設 計 の 現 状 と 将 来 展 金 、 1
金 研 夏 剣 i ル 習 会 ( 令 属 材 料 ・ 研 究 所 , 2 0 0 3 . フ . 2 4 )
1 矢 学 部 1 ' 哨 油 人 ] 科 , ・ ヒ ミ ナ ー ( 2 0 田 . フ . 1 6 )
2 7 .  r A d v a n c e d  丸 h  i h i l i o  m c l h o d  a p p l i e d  t o  p r e d i c t
n a n o l e C 1 1 n 0 1 0 g y j
I n l e r n a t i o n a l  w o r k s h o p 、  1 0 h o k u ・ K A I S T  (  1 一 字 部 , 2 0 0 3 . 8 .  D
2 8 . 「 冴 子  J 京 , 1 計 僻 U こ よ る 分 子 エ レ ク ト ロ ニ ク ス 研 究 」
( 羽 田 ソ ニ ー , 2 0 0 3 . 8 . フ )
2 9
「 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー に よ る 材 半 R 没 計 」
技 術 i M 習 会 ( 令 研 , 2 0 0 3 . 8 2 2 )
r A Ⅱ  e l e c t r o n  l h  h u ' h o  c o d c  T O M B o  a n d  s i n Ⅱ 1 1 a t i o n  s t u d y  o n  n a n o t e c h n 0 1 0 g y j
中 国 科 学 院 4 勿 即 研 究 所 ( 北 京 、 2 0 0 3 9 . 5 )
3 0
3 1 .  r s u p e r c o m P 1 1 t e r  s i m u l a t i o n  o n N a n o l e c l 〕 n 0 1 0 g y j
( 北 京 化 京 科 ・ 学 才 支 術 大 学 , 2 0 偶 . 9 . 5 )
3 2 . 「 第 ・ ・ 紛 { リ 歸 十 算 の 進 展 と ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー へ の J ■ 、 用 」
J A S V A  , " , 演 会 ( 神 Ⅷ , 2 0 0 3 . 9 . H )
n c w
3 3 . 「 金 研 デ ー タ ベ ー ス K I N D 」
第 2 6 1 川 材 料 誠 習 会 じ 立 命 館 大 学 草 津 キ ャ ン パ ス , 2 0 0 3 . 9 . 1 8 )
3 4 . 「 第 ・ ・ 原 卑 計 算 に よ る  D A S T 分 子 の 振 動 状 無 解 析 」
, 1 打 川 プ ロ ジ ェ ク ト 研 究 会 ( 多 元 研 , 2 0 船 . 9 . 1 9 )
3 5 . 「 河 h  b l i l i 。  S 加 d y  o f H y d r o g e n  H y d r a l e  c l a 1 1 1 r a t e  f o r  H y d r o g e n  s l 0 皿 g e  w l t h l n  u l e
I T B L  E n v i r o n m e n l j
T h e  5 小  l n l e m a t i o n a l  s y m p o s i u m  o n  H i g h  p e r f o n n a n c e  c o m p u t i n g




36. 1'Matcnals Design for Fut11re Nanotechn010gy by an Advanced "/〕ihih'O Methodj







40. rwha11S Genuinc Nanotechn010gy?-FundamcntaⅡy Ne、V Materials and Devices
based on lhe Alomic and Molecular LevelAssemblyj d111寺計赤袖力
東フt屯女爺苗演会(台北,20仍.123)
41. rMatenals Design for Nanotechn010σy-ah lhlh'o computer simulation・-J
新プロ"演会(台北,2003.12.6)
662
42 rAⅡ・electlon Mixcd・basiS 亙h 加lh'o simulation
Nanostnlcuted Materialsj G召不テi付:演)
IUMRS (シンガポーノレ,2003.12.1の
43 rultlmate 旺h 加iiio Materials Design based on an Advanced Density Flmctional
Theoryj(招待"神痕0






Program APP11ed to cluster Based
6 6 3
2 . 「 第 ・ 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 盲 十 算 の 現 状 と ナ ノ バ イ オ ロ ジ ー へ の j 心 用 」
U 本 造 伝 子 研 究 所 講 演 会 ( 2 0 0 4 . 2 . 1 2 )
3 . 「 多 電 子 量 子 系 の 粘 籟 計 1 符 去 の 開 発 と 材 料 研 究 へ の 応 用 」
新 プ ロ 報 告 会 ( 琵 邑 1 胡 ホ テ ル , 2 0 0 4 . 2 . 2 6 )
4 . 「 東 北 は 世 界 の 未 来 ラ ボ ー ア ジ ア は 批 界 の 工 場 、 仙 台 は 平 和 の 工 場 一 」
科 、 学 恊 力 学 際 セ ン タ ー 発 足 式 ( 仙 台 プ ラ ザ ホ テ ル , 2 0 0 4 . 2 2 8 )
5 . 「 新 物 質 予 言 を 可 能 と す る 極 限 的 量 子 力 学 計 算 法 開 発 と そ の 適 用 伊 上
ナ ノ テ ク 市 力 演 会 ( 京 都 大 学 福 井 謙 一 記 念 研 究 セ ン タ ー , 2 0 0 4 3 . 3 )
6 . テ ラ ヘ ル ツ 研 究 会  q 剣 呆 ホ テ ル ク レ セ ン ト , 2 0 0 4 3 . 1 2 )
フ . 、 郡 長 的 量 子 力 学 計 算 と 新 物 質 予 言 」
第 3 1 1 司 牛 活 喋 境 系 特 別 研 究 体 セ ミ ナ ー
( 産 業 総 A 研 ・ 究 所 関 西 セ ン タ ー , 2 0 0 4 3 . 1 6 )
8 . 「 第 一 ' 原 卵 計 算 に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 用 新 物 質 設 盲 十 」
光 に よ る 物 質 反 応 機 楢 の 制 御 実 験 と シ ミ ュ レ ー シ ョ ン の 触 合 研 究 会
( 横 浜 国 立 大 学 , 2 0 0 4 3 2 3 )
9
「 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 最 前 線 」
日 本 ア イ . ビ ー ・ エ ム ナ ノ テ ク 講 演 会 ( 東 京 , 2 0 叫 3 . ? 6 )
1 0 .  r W 1 1 a t i s  G e n u i n e  N a n o t e c l m 0 1 0 g y ? - F u n d a m e n t a 1 1 y  N e w  M a t e r i a l s  a n d  D e v l c e s
b a s e d  o n  t h e  A t o m i c  a n d  M o l e c u l a r  L e v e l  A s s e m b l y - 」 ( 1 Π 1 1 f i 韓 酒 D
I n t e m a l i o n a l  w o r k s h o p  o n  N a n o s c a l e  M a t e n a l S  介 o m  s c l e n c e  a n d
T e c h n 0 1 0 g y
( p u r i , 1 n d i a , 2 0 0 4 . 4 . 6 )
1 1 .  f w h a t i s  G e n u i n e  N a n o t c c h n 0 1 0 g y ? - F u n d a m c n t a 1 1 y  N e w  M a t e r l a l s  a n d  D e v l c e s
b a s e d  0 Π  1 1 W  A t o m i c  a n d  M o l e c u l a r  L e v c l  A s s e m b l y - J  G 召 1 寺 ' 1 古 祖 0
1 ・ M 墜  B P  ナ ノ テ ク i 苛 演 会 ( 北 京 清 華 大 学 , 2 0 叫 . 4 . 1 5 )





























1 ' 用 物 理 学 会 ス ク ー ル 糾 t 北 学 院 大 学 , 2 0 叫 . 9 . 3 )
r u l t i m a t e  ' b  力 ? i l i o  c o m p u l a l i o n  l o  p r e d i c t  N e w  M a t e r i a l s  m  N a n o l e c h n 0 1 0 g y j
σ 打 京 大 C I , 2 0 叫 . 9 . 8 )
r u l t i m a l C  盆 h  i " i / i o  c o m P Ⅱ t a l i o n  t o  p r e d i c t  N e 、 V  M a t e r i a l s  m  N a n o l e c h l w l o g y j
( 復 日 . 大 学 , 2 0 0 4 . 9 . 1 の
「 井 鉛 圧 屯 ' ξ 子 の 第 ・ 一 原 外 シ ミ ニ レ ー シ ョ ン 設 計 」
N i c H C N E 0  ト ー キ ン 包 1 舌 契 約 府 1 究 祁 告 会  C l f 葉 1 - 1 , 1 , 2 0 叫 . 9 . 1 4 )
「 シ リ コ ン ナ ノ チ ュ ー ブ の 構 造 と 4 勿 性 」
日 本 金 j 禹 学 会 ( 秋 田 大 学 , 2 0 0 4 . 9 2 8 )
「 ・ 最 子 力 学 に 基 づ く 水 索 吸 蔵 材 料 の 設 引 と 4 勿 性 予 測 」
日 本 令 属 学 会 ( 秋 田 大 学 , 2 0 叫 9 . 2 9 )
「 ナ ノ テ ク 辺 国 ニ ッ ポ ン ー 次 世 代 で 我 が 国 が 主 導 椛 を 取 れ る も の は ? ー 」
熊 木 県 企 業 誘 致 セ ミ ナ ー ( 赤 坂 プ リ ン ス ホ テ ル , 2 0 0 4 . 1 0 . 4 )
「 ' h  h l i h o  s l u d y  t o  p r c d i c t  N C 、 V  M a l e r i a l s  l n  N a n o t e c h n 0 1 0 g y 」
、 v o r k s h o p  ' T i r s l  n ・ i n C ゆ l e s  Q u a n l u m  M e l h o d s " ( 王 [ 1 ! 字 ; 佛 イ ヒ 月 ξ  2 0 0 4 . 1 0 . 1 2 )
r U 1 1 i l n a l C  河 h  m i i i o  s l u d y  t o  p r e d i c t  N e w  N a n o s c a l e  M a t e r i a l s j  ( 1 n v i t e d  t a l k )
1 Π t .  s y m p o .  N a n o  M a m l f a c l u r i n g  ( K A I S T , 2 0 0 4 . 1 1 3 )
「 址 子 力 学 計 抑 に よ る ナ ノ デ バ イ ス 要 楽 股 計 と 材 料 特 牲 予 測 」
京 笥 サ マ 1 戸 集 ル ・ 恬 韓 熊 ( 2 0 0 4 . 1 2 . 6 )
叫 i 北 は 世 外 の ボ 来 ラ ボ 」












1 . 「 J 卜 鉛 圧 ' 案 ・ f の 第 ' 原 1 里 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 設 削 ' 」
N i c H e N E C / ト ー キ ン 包 括 契 約 研 究 蝦 告 会 ( i 〒 柴 1 1 1 , 2 0 0 5 . 1 . 2 4 )






































「 第 一 j 京 N シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 鯖 U こ よ る ナ ノ 材 1 斗 設 計 ' 」
ナ ノ テ ク ビ ジ ネ ス 推 進 恊 議 会 ナ ノ テ ク キ ャ ラ バ ン ( 金 研 講 寔 , 2 0 晒 . 8 2 )
「 昂 f f 力 学 に よ る 新 ナ ノ 物 質 設 計 」
東 北 大 学 減 礎 ゼ ミ  U 1 1 渡 セ ミ ナ ー セ ン タ ー , 2 0 0 5 . 8 2 の
「 テ ラ ヘ ル ッ 波 発 生 物 質 の 第 一 j 京 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 研 究 」
テ ラ ヘ ル ッ 波 発 生 物 質 探 索 研 究 会 ( 東 京 大 学 池 上 会 館 , 2 0 0 5 . 8 . 3 の
「 亀 子 力 学 の 物 質 応 用 へ の 基 継 確 立 に 向 け て 」
( 市 谷 , 2 0 0 5 9 . 2 )
「 生 休 材 料 学 」
( ー ツ 橋 学 松 碕 怠 合 セ ン タ ー , 2 0 0 5 9 . 3 )
r A C C M S  H i s t o r y j
A C C M S 3  じ 化 京 , ・ ヤ 国 利 ・ 学 院 物 理 研 究 所 , 2 0 0 5 . 9 . 8 )
「 錬 金 術 の 復 活 」
仙 台 ラ イ オ ン ズ ク ラ ブ ( ホ テ ル 仙 台 プ ラ ザ , 2 0 0 5 . 9 . 1 5 )
「 常 識 を 破 る 一 新 錬 金 術 一 」
オ ム ニ 研 究 所 ト ッ プ マ ネ ー ジ メ ン ト 研 修 会
( 熱 海 後 楽 鬮 ホ テ ル , 2 0 0 5 . 9 . 3 の
「 生 体 材 料 学 」
R E D E E M  計 嵯 交 ( ー ・ ツ 橋 学 材 謂 怠 合 セ ン タ ー , 2 0 0 5 . 1 0 . D
「 第 一 原 鄭 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る 錬 金 術 」
ト ヨ タ 東 富 士 研 究 所 ( 2 0 0 5 . 1 0 3 )
「 K L N 基 非 鉛 圧 電 素 子 の 理 論 探 索 」
N i c H e N E C ハ 、 ー キ ン 包 1 舌 契 糸 勺 研 究 蝦 告 会 ( 古 藥 山 , 2 0 0 5 . 1 0 . 4 )
呼 戈 が 倒 に お け る 汎 用 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー の 開 発 利 用 戦 略 」
























31. rRevival of<Ichemy by河h 1πilio compuler simulationj
















「 拡 散 示 子 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る フ ン ト 則 の 正 し い 解 釈 」
学 術 創 成 研 究 「 新 し い 研 究 ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 施 ・ f 相 関 系 の 研 究 と 物
化 学 の 真 の 融 介 を 劉 指 し て 」 令 イ 本 会 議 ( 4 イ , 鉄 犬 1 1 , 1 ホ テ ル , 2 0 0 6 . 1 3 の
" 棚 敲 を 破 る 」
大 不 1 絲 念 研 ' 苛 1 寅 会 ( 橋 木 , 2 0 0 6 . 2 . 9 )
ト 常 識 を 破 る ー ナ ノ テ ク で 鋏 金 1 小 「 - 」 ( 基 i 捌 講 演 )
r N P O  ゛ 列 生 物 恬 桜 イ ニ シ ア テ ィ ブ ( 1 P A B ) シ ン ポ ジ ウ ム ・ ー バ イ オ ナ ノ
可 能 1 小 を 捺 る ー 」 ( 御 台 場 1 _ 1 本 利 ' γ ' オ ξ 斗 " 范 , 2 0 0 6 . 2 . 1 の
斗 鯏 眼 的 暈 子 力 学 之 新 物 質 設 計 」
ア ク セ ル リ ー ス a 片 演 会 ( 東 京 , 2 0 0 6 . 2 . 2 3 )
呼 広 散 耻 「 モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る フ ン  H 川 成 立 の _ 正 し い 解 釈 」
第 2 和 猪 卜 算 科 学 に よ る 新 た な 匁 W ) 発 見 ・ 統 介 ・ 倉 1 Ⅱ " シ ン ポ ジ ウ ム
( つ く ぱ , 2 0 0 6 . 4 . 4 )
「 ス ー パ ー S I N E T  E の 述 隔 ス パ コ ン 分 散 処 卯 に よ る 第 一 原 理 計 算 」
国 立 姑 縦 学 研 究 所  C S 1  縦 告 会 ( 東 J K , 2 0 0 6 . 5 . 1 7 )
汀 歎 鞘 吊 子 力 学 計 算 に よ る ク ー ロ ン 多 体 系 の 物 性 完 全 理 飾 」
ナ ノ 学 会 第  4 1 旦 1 大 会 ( 京 都 火 学 . 2 0 0 6 . 5 . 1 9 )
「 最 先 端 科 学 と 地 球 の 太 来 」
科 , 学 恊 力 学 際 セ ン タ ー ( 仙 台 , 2 0 0 6 . 6 . 1 7 )
叫 勿 質 の 安 定 1 生 と 伝 針 生 の 杠 U 原 的 岬 解 か ら ナ ノ ク ノ ロ ジ ー の 応 、 川 ま で 」
金 研 奥 瑚 i 偉 習 会 ( 仙 台 , 2 0 0 6 . フ . 2 6 )
m ) 子 安 定 性 の 札 U 原 的 肌 ナ ノ 阪 療 」
R E D E E M  シ ン ポ ジ ウ ム ( 東 京 ー ツ 橋 会 館 、 2 0 0 6 . 8 . 1 2 )






















rFundamental understandino of Malerials properhes based on the Exacl s011川on









rExacl soluli(川 ofMany Body coulombic systems by Diffusion Quanlum Monle
Carlo Method Revealed Fundamcntal Misundcrs{andino of Hund'S MU11iplicily
Rule and Molecular stabilityj (1くeynote speech)
Thc second Tohoku・NUS Joint symposium on the Future Nanomcdicine and
Bioengineel'ing in the EaSι Asia Region (シンガポーノレ国立大学:,2006.12.4)














1 .  r A c c u m t e  s o l u l i o n  o f  Q 1 1 a n t u m  M a n y  B o d y  c o u l o m b i c  s y s l e m  a n d  T h e o r e t i c a l
P r e d i c t i o n  o f N e w  M a t e r i a l s  f o r  N a n o t e c h n 0 1 0 g y j  ( 1 n v i t e d  t a l k )
K I A S  、 N i n t e r  s c h o 0 1 ( ソ ウ ノ レ , 2 0 0 7 . 1 . 1 3 )
2 . 「 ク ー ロ ン 多 体 系 の 厳 密 解 法 に よ る 4 勿 性 の 完 全 理 解 と ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー ヘ
の j 心 用 」
第 Ⅱ  1 リ 1  先 ゛ 協 利 ・ 学 技 術 シ ン ポ ジ ウ ム ( 関 西 学 院 大 学 , 2 0 0 7 . 1 . 1 9 )
3 .  r E x a c t  s o l u t i o n  o f  Q u a n t u m  M a n y  B o d y  c o u l o m b i c  s y s t e m  a n d  T h e o r e Ⅱ C a l
P r e d i c t i o n  o f N e w  M a t e l ' i a l s  f o r  N a n o t e c h n 0 1 0 g y j
I n t e r n a t i o n a l  s y m p o S 1 山 1 1 0 n  l n t e r d l s c i p l i n a r y  s c i e n c e  a n d  N a n o m a t e r i a l s
( 仙 台 国 際 セ ン タ ー , 2 0 0 7 . 1 2 2 )
4 .  r E x a c l  s o l u t i o n  o f  Q u a n 1 山 n  M a n y  B o d y  c o u l o m b i c  s y s l e m  a n d  T h e o r e t i c a l
P r e d i c t i o n  o f N e 、 ¥  M a t e r l a l s  f o r  N a n o t e c l m 0 1 0 g y j
( ハ ノ イ τ 科 ・ 人 学 , 2 0 0 7 . 1 . 2 7 )
5 .  r o p e n i n g R e m a r k s j
A C C M S 、 v o  c o n f e r e n c e ( 金 研 , 2 0 0 7 2 . 2 6 )
6 . 「 常 識 を 破 る 一 厳 籟 呈 子 力 学 計 算 に よ る 新 錬 金 術 一 』
筑 波 大 学 集 中 ' 韓 義 ( 2 0 0 7 3 . 1 - 2 )
7
r T h c o r e t i c a l  p r e d i c t i o n  o f N e 、 ¥  N a n o m a l e r l a l s  s a v m g  E n e r g y j
I n t e m a t i o n a l  s y m p o s i u m  o n  s u s t a i n a b l e  D e v e l o p m e n t i n  E a s t  A s l a
( 北 京 , 2 0 0 7 . 3 . 9 )
8 .  P 常 識 を イ 岐 る 一 教 科 ・ 〒 片 を 書 き 換 え る ー 」 ( ヰ " 列 ' 苛 演 )
( 束 北 学 院 ' 口 亨 今 井 交 , 2 0 0 7 3 . 1 7 )
9 .  r E x a c t  s o l u t i o n  o f  Q u a n t 山 1 1  M a n y  B o d y  s y s t e m  b y  Q u a n t u m  M o n t e  c a r l o
M e t h 0 山
C O E  最 終 報 告 会 ( 令 研 , 2 0 0 7 . 3 . 1 9 )
1 0 , 「 多 電 子 系 の 厳 密 計 算 に よ る 物 質 安 定 性 の 正 し い 理 解 」
(金属学会,20073.27)
10rigin ofMolecular stabiⅡty and Maonctisnl Revealed by complete solulions of
Many-electron schroedmger Equauonj







rFundamenlal undcrstanding of Materials properties Based on ⅡIC Exacl

























2 1 . 「 第 一 凍 凹 ! シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 説 〔 に よ る 内 金 代 啓 材 1 斗 心 計 1 牙 拶 管 の 可 介 ■ H 註
( N I M S , 2 0 0 7 . 8 . 2 の
2 2 .  r A c c u r a t e  v a 1 Ⅱ e  E s l i m a l i o n  f o r  H y p e r f i n e  s t r u c t u r e  c o n s t a n t s ,  1 0 n l z a t l o n
P o t e η t i a l ,  a n d  E l e c t r o n  A f n n i t y  b y  R c a l 』 h  / J l i i i o  c a l c u l a l i o n j  ( 1 n Y i l e d  l a l k )
N a n o K o r e a 2 0 0 7  ( K I N T E X  ソ ウ ノ レ , 2 0 0 7 . 8 . 2 9 )
2 3 . Π 京 ・ 「  1 佃 だ っ て 多 体 剛 題 」
数 学 述 挟 サ ロ ン ( ナ 里 学 部 . 2 0 0 7 9 . 4 )
2 4 .  1 、 Q u a l i l y  A s s u r a n c e  f o r  c o m p u t a t i o n a l  M a t c r i a l s  s c i e n c e j  ( 1 n v i t e d  t a l k )
T h e  D o y a m a  s y m p o s i u m  o n  A d v a n c e d  M a l e r i a l s ( 2 0 0 7 . 9 7 )
2 5 .  f p a r a d i g m  s h i f t  o f  t 1 1 C  M a t e r i a l s  D e s l g n  b y  c o m p u t a
< C C M S 、 V O 」 ( 1 n v i l e d t a " 0
H P C  A s i a  2 0 0 7  ( ソ ウ ル ロ ツ テ ホ テ ノ レ , 2 0 0 7 . 9 . H )
2 6 .  r o p e m n g R e m a l ' k s j
A C C M S 、 4  ( K I S T  ソ ウ ノ レ , 2 0 0 7 . 9 . B )
2 7
f l n l r o d 1 1 C t i o n  o 「 l o M B O 」
A C C M S 、 4  ( K I S T  ソ ウ ノ レ , 2 0 0 7 . 9 . 1 3 )
「 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン で 錬 金 術 」
仙 台 サ イ ェ ン ス フ ォ ー ラ ム  d 山 台 同 際 セ ン タ ー , 2 0 0 7 . 9 . 1 9 )
「 創 ψ 栞 反 1 ' の 理 解 と 設 計 一 第 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 引 ' 算 に よ る ア プ ロ ー
チ ー 」
令 辰 . 学 会 ( 岐 阜 大 学 , 2 0 0 7 . 9 . 2 D
叫 勿 質 生 成 機 構 の 正 し い 理 解 と 代 替 材 料 設 計 の 可 能 性 」
エ コ マ テ リ ア ノ レ ・ フ ォ ー ラ ム 咲 U 其 , 2 0 0 7 . 1 0 . 2 3 )
r p a r a d i g l 〕 ]  s h i f t  o f M a t e r i a l s  D e s l g n j




S l m u l a t i o n  a n d
3 1
32 rparadigm shift ofMaterials DesignJ
物理研究所セミナー(北京,2007.10.26)









Hp procurvc Networking パートナーカンファレンス(品川,2007.Π.2D
2旦W上.
1. rHislory and Futul'e ofACCMsj
<CCMS・V02゜d Meeting (金研,2008.126)
674
2. rscience andlechlwlogy fora sustainable Fulurej
Global coE "Materials lntegl'ation" conference
(コ.クセノレホテノレ東急,2008.1.29)
3. rour Rescarch for a sustalnable futurc: on colnPⅡtational Materials scienccj








6 . 界 1 Υ 蔽 を 破 る ー ナ ノ の 世 界 一 」
( 株 ) 日 本 テ ク ノ ス 東 北 支 店 準 備 室 オ ー プ ニ ン グ 特 別 訥 演 ( 2 0 0 8 3 . 1 4 )
フ . 「 イ ノ ベ ー シ ョ ン プ ロ ジ ェ ク ト の 恵 襲 と 改 善 」
イ ノ ベ ー シ ョ ン パ ネ ノ レ ( 東 京 ス テ ー シ ョ ン ニ ン フ ァ レ ン ス , 2 0 0 8 . 3 . 2 8 )
8 . 「 平 成 2 0 年 度 研 究 室 計 両 」
( 金 研 , 2 0 0 8 . 4 . 1 6 )
9 . 「 物 質 安 定 性 及 び 稱 針 生 の ポ 質 的 解 明 」 京 子 ・ 1 個 だ っ て 多 体 問 題 、 ~ ス ー パ ー
ニ ン ビ ュ ー タ ー が 可 能 と し た 物 質 の 桜 源 的 理 解 と 標 準 的 教 利 ・ 書 の 間 逮 い ~ 1
金 研 赤 季 i 佐 演 会 ( 2 0 0 8 . 5 . 1 4 )
1 0 . 「 常 識 を 破 る 一 2 1  世 紀 こ そ 基 礎 研 究 が 可 能 と な る ー 」
東 北 学 院 高 校 創 立 記 念 口 講 話 ( 2 0 0 8 . 5 . 1 5 )
Ⅱ . 「 原 子  1  個 だ っ て 多 体 問 題 ~ ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ ー が 可 能 と し た 物 質 の
根 源 的 理 解 と 標 準 的 教 利 ・ 書 の 冏 違 い ~ 」
入 学 1 浣 G P ア ド バ イ ザ リ ー ボ ー ド 会 議
( 愛 媛 大 学 総 合 情 報 メ デ ィ ア セ ン タ ー , 2 0 0 8 . 5 . 2 2 )
1 2 .  r N A R E G 1  ミ ド ル ウ ェ ア を 利 用 し た 超 大 規 模 材 1 斗 設 計 シ ミ コ レ ー シ ヨ ン 寸
算 環 境 の 最 先 端 学 術 情 縦 基 雛 へ の 構 築 」
C I S  桜 告 会 ( 学 術 情 帳 学 研 究 所 , 2 0 0 8 . 6 . 1 1 )
B . 「 』 h  m i l i o  c a l c u l a t i o n s  c a n  b e  q u a l i t y  a s s u r e d - H U 1 司  S  m u l t i P 1 1 C l t y  r u l e  a n d  Ⅵ r i a l
t 1 1 e 0 1 ' e m - j  d n Ⅵ t e d  t a l k )
丁 h e  4 1 h  l n t e r n a t i o n a l  s y m p o s l u m  o n  t l w  M a r l n e  B i o t e c l m 0 1 0 g y  a n d
A d v a n c e d
1 4 . 「 物 質 設 計 に 於 け る 第 一 原 理 計 算 と ゆ ら ぎ 一 常 Π 哉 を 破 る ー 」 ( 招 弔 希 斡 演 )
フ ラ ク チ ュ オ マ テ ィ ク ス 研 究 会 ( 横 浜  K K 脳 収 § 能 羽 l g モ 所 , 2 0 0 8 . 6 . 2 8 )
M a t e r i a l s  ( K a n g N u n g  N a l i o n a l  u n i v e r s i t y )
1 5 . 「 ナ ノ テ ク の 呪 状 と 末 来 」 ( 招 待 講 演 )
J A S V A D a y 東 北 ( 仙 台 ア エ ル , 2 0 0 8 . 6 3 の
16.「ものごとの正しい理解~戦略枇築、抜人的改革に遭●貞のこと~」(招待講
演)
17. rHO、v to quality asS山e your冱h i"iho molecular dynamics?j dnvited talk)
6th congress ofthe lntemational society for Theorelical chelnical physics
(vancouver, canada, university of BritiS11 Columbia,2008722)
IMS研修会(梨噺ル後楽園ホテル,2008.フ.5)
18. rExacl s0111tlon of quantum many body coulombic system and theorelical




20. rQuality assul'ance ofah iπilio calculationj (1nvited lalk)
(中華人民共和国上河復旦大学,2008.8.2D
21.「数値計算の品質保i正」(半"列部蹄り











25.「HOW IO Quality Assure 旺h iJ?1h'o calculation for Materials Desiσn?」(1nvited 稔lk)
AsiaNano conference(シンプブポーノレ,2008.U.4)
6 7 フ
2 6 .  r p r e s e n t  s t a l u s  o f R a r e  E a r t h  M e t a l  R e s e 雛 C h j  ( 4 寺 易 1 1 計 ' 演 )
内 モ ン ゴ ル 利 . 学 技 引 i 大 学 牛 " } 1 妬 ' 演  U 川 血 人 民 共 干 Π [ 司 包 頭 , 2 0 0 8 . Ⅱ . 1 2 )
2 7 . 「 < C c u r a l e  冱 h  h 2 i l i o  c a l c u l a t i o n  c h a n g e s  F u n d a m e n t a l  u n d e l ' s t a n d l n g  o f
M a t e r i a l s  p r o p c r t i e s j  ( 樂 1 ケ 」 1 」 詠 " 貞 )
北 京 大 学 特 別 講 演 ( 北 京 , 2 0 0 8 . 1 1 . 1 4 )
2 8 . 咋 十 ; 〒 蔵 を 石 皮 る 」 ( 斗 寺 屶 1 」 f 苗 裟 )
テ ク ノ ス 特 別 ; 苗 義 ( 大 森 , 2 0 0 8 . Π 2 8 )
2 9 . 「 第 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 副 ' 姉 に よ る ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 用 新 物 貝 設 司 ' と
旦 . 体 例 」 ( 招 1 丁 ; 苗 淡 )
情 亨 R 機 備 講 演 会 ( お 茶 の 水 , 2 0 0 8 . Ⅱ . 2 8 )
3 0 . 「 レ ア メ タ ノ レ 」 ( 1 寺 別 i 佐 演 )
N B 1 特 別 講 演 会 ( 北 耿 田 , 2 0 0 8 . 1 2 . 5 )
「 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー テ ィ ン グ で 初 め て 正 し く 理 飢 で き る 物 質 の 姿 」  U 併 手
3 1
誥 演 )
産 学 官 ユ ー ザ ー ネ ッ ト ワ ー ク 研 究 会 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 分 野 に お け る 人
材
育 成 と 産 学 官 連 1 北 ( 大 阪 阪 急 グ ラ ン ド ビ ル 2 6  階 会 議 室 , 2 0 0 8 . 1 2 . H )
牛 ル 心 に 帰 る 』
3 2
劫 の 会 ( 仙 台 , 2 0 0 8 . 1 2 . 1 5 )
3 3 . 「 第 ・ 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 と モ ン テ カ ル ロ 法 に よ る イ ン ジ ウ ム 削 減
策 の 現 状 」
Π 0  技 術 委 員 会 ( 学 し 会 鯨 , 2 0 0 8 . 1 2 2 2 )
3 4 . 「 ビ リ ア ル 定 理 一 3 次 元 空 制 が 決 め る 物 質 構 造 の 村 U 原 一 」
C R E S 丁 既 散 幾 何 学 か ら 提 案 す る 新 物 質 仰 " 戈 と 物 性 発 現 の 觧 明 キ ツ ク ォ
フ
シ ン ポ ジ ウ ム ( 東 北 大 学 青 葉 1 1 1 会 館 , 2 0 0 8 . 1 2 . 2 の
2旦皿生
1. rTheoreticalpredictionofNe、¥NalwscaleMaterialsj (基i帰i佐演)
Intemational conference on Active Matel"ials (Madurai,1ndia,2009.1.8)
2. rTheoreticalprcdiction ofNewNanoscaleMaterialsj
Central Eleclro・chcmical ResearC111nstit11te (Karaikkuda, hdia,2009.1.9)
3. rTheoretical prediCⅡon of Ne、V Nanoscalc Materials-paradigm sl〕in from
Explanatlon to prediction-」









フ. rQualily Assurance of thc First principles calculation-HUI]d's multiplicity rule
and Ⅵnaltheorem-」










2 .  r G r e e t i n g s w i l h h i s t o r y o f A C C M S J
A C C M S 、 v o  d 山 台 令 研 , 2 0 1 0 . 1 . 1 2 )
3 . 「 第 一 原 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 計 算 と は ? 」
( 大 阪 大 学 レ ー ザ ー 研 究 所 , 2 0 1 0 . 1 . 1 8 )
4 , 叫 勿 質 . 材 料 研 究 に お け る ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー テ ィ ン グ シ ス テ ム の 現 状 と 将
来 」 ( 招 待 諧 れ ミ )
学 術 振 興 会  B 3  委 員 会 ( 東 京 郷 科 大 森 戸 記 念 館 , 2 0 1 0 . 1 . 2 2 )
5 .  r p a l ・ a d i g m  S 1 1 i f t i n c o m p u t a t i o n a l M a t e r i a l s  s c i e l w e j  ( 基 す 刷 部 i 演 )
I C O N N 2 0 1 0 ( シ ド ニ ー オ ー ス ト ラ リ ア , 2 0 1 0 2 . 2 5 )
6 . 「 全 電 子 況 合 基 底 法 第 ・ 一 原 理 計 算 プ ロ グ ラ ム 丁 O M B 0 と そ の 兄 、 川 」
次 川 代 ス パ コ ン 物 性 利 ・ 学 分 県 H 冴 究 会 殊 刑 勿 質 と エ ネ ル ギ ー 」
( 東 京 国 際 フ ォ ー ラ ム , 2 0 1 0 . 3 . 1 の
フ . 「 物 1 牛 畔 論 の う そ : 多 休 問 題 は 難 し い 」
武 H 冊 尭 先 侘 祝 賀 会 ( 仙 台 , 2 0 1 0 . 3 2 6 )
8 . 「 2 2 午 度 研 究 室 計 山 n
( 金 研 , 2 0 1 0 . 4 . 2 )
9 .  r T h e 0 1 ・ e t i c a l m a t e r i a l s d e s i g n f o r n a n o t e c h n 0 1 0 g y j  ( 招 1 勺 ' " 冉 1 寅 )
( 台 湾 住 1 立 大 学 , 2 0 1 0 . 4 . 2 の
1 0 . 「 丁 h e o r e t i c a l  m a t e r i a l s  d e s i g n  f o r  n a n o t e c l m 0 1 0 g y
P r e d i c u o n }
A 0 < R D  ( 東 京 , 2 0 1 0 . 4 2 8 )
1 1 .  r T h e o r e l i c a l  m a t e r i a l s  d e s i g n  f o r  n a n o t e c h l w l o g y  -  f r o m  e x p l a 1 ね t i o n  l o
P r e d i d i 0 則 ( 招 待 計 此 励
A c a d e l n i a  s i n i c a  ( 台 湾 , 2 0 1 0 . 6 . 2 8 )
1 2 .  r T h e o r e t i c a l  m a t e r l a l s  d e s l g n  f o r  n a n o t e c l m 0 1 0 g y  一 介 o m  e x p l a n a t i o n  t o
P r e d i c t i o n j  G 而 待 計 ' 演 )
e x p l a n a t i n  l o
f r o l n
(台湾科学技術入学,2010.629)
「1mportance of virial Theorem in ah U11h'o materials design by computer
Simulationj (1'召1寺'苗nり
(ランキャスター EdwardS 基地,2010.フ.2の









rHow toPredict New Malcrials with Quality ASS11rance by 海厶 h?iho colnputer
Simulalion?」
Global coE "Matel'ials ln{egralion" conference for Young scienlists,
New processes for syntheses ofMultifunctional Multicomponent Materials
(ロシアノボシビノレスク,2010.9.22)
rMaterials Design by computer simulation with Qualily Assurancej (1召1寺えli演)




















r M a t e r i a l s  D e s i g n  b y  c o m p u t e r  s i m u l a t i o n  w i t h  Q u a l i t y  A s s u r a n c e  l , 1 U  ( J 1 三 d l ' i ; 「 耳
演 )
S p e c i a l  c o u r s e  f o r  N a n o t e c h n 0 1 0 g y  s t 1 1 d y  ( K u w a 1 1 ,
R e s e a r C 1 1 , 2 田 0 . 1 2 2 0 - 2 D
S c i e n t i 行 C
2 0 1 1  午
1 .  r B r e a k  c o m m o n  s e n s e  t o  o p e n  N e 、 ¥  M a t e r i a l s  s c i e n c e j  G ' H 1 手 a " 荘 丘 )
M I T  ヰ 寺 別 ; 1 岬 貞 ( B o s t o n ,  U S A , 2 0 1 1 . 1 . 6 )
N e 、 v  s c i e n c e  - N e w  M a t e r l a l s
2 .  r B r e a k  c o m m o n  s e n e  t o  o p n
I h e o r e t i c a 1 1 y  p r e d i c t e d - 」 ( 招 1 寺 ; 悼 演 )
G l o b a l  c o E 、 H a r Y a r d  u n i v e r s i l y  G a t 1 1 e r i n g  ( B o s l o n ,  U S A , 2 0 1 1 . 1 . フ )
3
r H 。 、 v  t 。  p r e d i c t  N e 、 ¥  M a t e r i a l s  w i l h  Q u a l i t y  A s s u m n c e  b y  E l e c t r o n i c  s l r u c t u r e
C a l c u l a l i o n s ? J  G 召 待 詳 市 註 )
F r o n t i e r s  o f  E l e c t r o n i c  s l r u c t 1 1 r e  c a l c u l a t i o n s  a n d
D i s c u s s l o n  M e e t i n g  o n
A p p l i c a t i o o s  ( H y d e r a b a d , 1 n d i a , 2 0 1 1 . 1 . 1 4 )
「 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー の 喪 表 」 ( 特 別 靜 市 ミ )
日 木 テ ク ノ ス ( 2 0 1 1 . 2 . 1 5 )
「 省 イ ン ジ ウ ム 1 T O W 期 凱 の 第 一 原 理 計 算 に よ る 特 性 評 価 』
ナ ノ テ ク 展 σ 巨 京 ビ ッ グ サ イ ト , 2 0 Π 2 . 1 7 )
「 吊 子 力 学 の 基 礎 に 関 す る ' U 幌 を 解 き 明 か す 真 の 第 一 原 皿 , ル 算 」
( 大 阪 大 学 レ ー ザ ー エ ネ ル ギ ー 学 哘 π 究 セ ン タ ー , 2 0 Ⅱ 2 , 2 2 )
「 生 休 材 料 学 」
R E D E E M  ( _ 1 1 学 部 , 2 0 1 1 . 2 . 2 5 )
殊 斤 規 材 料 設 計 . 開 発 と 計 算 シ ミ コ 、 レ ー シ ョ ン の 世 界 」 ( 1 拐 1 1 訥 演 )
次 世 代 材 料 開 発 の 拠 点 を 日 指 す ! 神 戸 市 末 来 産 業 祝 察 ツ ァ ー & セ ミ ナ
T 1 1 e i r














rcolnpulcr slmulalion to predicl Ne、¥ Nanoscale Materials for FutⅡre Devicesj
(plenary talk)
CSIRO (2011.525)





Prediclion ofNalwslructured Malerials wlth Qualily Assurancej (Keynote lalk)
Nan02011 (Gdansk, poland,2011.フ.4)
rprediction ofNanoslructured Materials with Qualily Assuranccj (1nviled talk)
(cracow, polal〕d,20 Π.フ.4)
rpl'edictlon ofNe、¥ Nanoscale Materials for Future DcvicesJ
(_上海,復旦大学,20]17.25)
rpredlction ofNew Nanoscale Malerials for Future Devicesj
(北京リ角工大学,20H.8.22)
















2 0 . 「 o r i g i n  o f M a g n e l i s m - s l a t e r ' s  p e r t u r b a t i o n  T h e o r y  F a 1 1 S - 」
Q S C P 、 X V I ( 金 沢 , 2 0 1 1 . 9 . 1 3 )
A C C M S 、 6  ( s i n g a p o r e , 2 0 1 1 . 9 . 9 )
2 1 .  f H o w  t o  i m p l e m e n t  T O M B o  t o  w i n d o w s  p c  w l t h  s u f 行 C i e n t  c f f i c l e n c y j
( ノ ボ シ ビ ル ス ク 瓢 ・ 算 科 学 研 究 所 , 2 0 Ⅱ . 9 . 2 8 )
2 2 .  r R e c e n t  D e v e l o p m e n t  i n  K a w a z o e  L a b o r a t o r y  o n  H y d r o g e n  s t o r a g e  m
C l a t h r a t e s j
( ノ ボ シ ビ ル ス ク 無 機 化 学 研 究 所 , 2 0 Ⅱ . 9 2 9 )
2 3 .  r T i m e  D e p e n d e n t 冱 h  / h i l i o  c a l c u l a t i o n  f o r  c a t a l y t i c  R e a C 1 1 0 n s j
( ノ ボ シ ビ ル ス ク 触 媒 科 学 研 究 所 , 2 0 Ⅱ . 9 . 2 9 )
2 4 . 「 , , 産 . 官 . 学 " に よ る 秋 Π 1 ス マ ー ト シ テ ィ プ ロ ジ ェ ク ト の 全 貌 一 「 ス マ ー ト 1
の 本 当 の 意 眛 を 亘 W 岬 さ れ て い ま す か ? ー 」
C E A T E C H  J A P A N  2 0 1 1 ( 東 j ; ( , 2 0 H . 1 0 . 4 )
2 5 . 「 復 興 . エ . 工 に 学 術 機 関 の 果 た す べ き 役 割 と 最 先 端 計 算 利 ' 学 」
震 災 復 興 と 産 業 の 明 口 を 老 え る シ ン ポ ジ ウ ム ( 笹 右 , 2 0 U . 1 0 . 1 2 )
2 6
「 ス パ コ ン に よ っ て 常 識 を 破 る 一 本 質 的 進 展 に よ る 産 業 利 用 活 性 化 一 」
地 球 シ ミ ュ レ ー タ ー 民 間 利 用 シ ン ポ ジ ウ ム 併 U K , 2 0 Π . 1 0 . 1 9 )
2 7 .  r c o l n p u t c r  s i m u l a t i o n  t o  D e s i g n  E f f i c i e n t  a n d  c l e a n  H y d r o g e n  s t o r a g e
M a l e l ' i a l s j
低 炭 素 [ 司 際 会 議  L C E S  2 0 Ⅱ ( ヰ . 国 大 連 , 2 0 1 1 . 1 0 , 2 4 )
2 8 . 「 チ 戈 が 国 は 資 源 小 国 で は な い 一 本 当 の ス マ ー ト と は ? ー 」
T M S 研 修 会 ( か イ づ さ ア カ テ ミ ア ホ ー ル , 2 0 H . 1 0 2 8 )
2 9 .  w h a t  c a n  b e  c o m p u t e d  b y  T O M B O ? - T u l o r i a l ・























河 北 新 都 ( 1 9 8 6 . 6 . 2 D
Ⅱ
コ ン ビ ュ ー タ ー に よ る 発 文 法 革 経 写 木 の 研 究
中 外  1 - 1 ÷ R  ( 1 9 8 6 . 6 3 の
1 2 . 法 華 経 デ ー タ ベ ー ス 化
毎 日 新 開 夕 刊 ( 1 9 幻 . 1 0 2 の
B . 学 術 情 祁 交 換 シ ス テ ム を 導 入
毎 日 新 闇 ( 1 9 幻 . 1 2 9 )
1 4 . 教 育 内 容 一 段 と 允 実
河 1 ヒ ネ 茆 繊 ( 1 9 8 7 . 8 2 3 )
1 5 . 1 1 ! i 縦 ネ ッ ト よ り 充 実
河 北 新 判 1 ( 1 9 8 8 . 2 . 4 )
1 6 日 持 上 人 の ふ く さ B I 0 年 の も の
読 売 新 聞 夕 刊 ( 1 9 8 9 . 6 . 1 )
1 7 Π 持 上 人 遺 品 、 渡 航 時 と 絹 の 絶 対 午 代 一 致
朝 卜 噛 捌 銅 タ ・ " 」 ( 1 9 8 9 . 6 . B )
1 8 . 本 物 だ っ た 日 持 _ E 人 の ふ く さ
河 l t 糸 斤 服 ( 1 9 8 9 . 5 3 の
1 9
フ ァ イ ル が 消 え た
統 売 新 開 宮 城 版 ( 1 9 9 0 . 4 . B )




























2 8 . 地 域 振 興 へ 電 波 利 用 を
1 1 澁 新 1 Ⅱ k 1 9 9 2 . フ . 2 2 )
秋 ! Π さ き が け ( 1 9 9 2 7 2 )
2 9 ご 電 波 を 局 度 利 用 へ
米 代 1 折 縦 ( 1 9 9 2 . 7 2 2 )
3 0 J 也 上 蛸 辰 興 へ の 屯 波 利 別 を 開 否 研 究 会 が 初 会 介 開 く
鹿 角 タ イ ム ズ  U 9 9 2 7 2 5 )
3 1
1 . 学 部 ・ 令 研 に 寄 附 ; 博 座
束 北 大 学 * 川 瑚 ( 1 9 9 2 . Ⅱ . D
3 2 1 艶 角 と 仙 台 結 び 新 春 馴 究 肘 論 会
耿 田 さ き が け ( 1 9 9 3 . 1 . 1 4 )
3 3 . 鹿 角 コ ス モ ス 構 恕 ' 寸 論 会
I h 刷 誹 斤 雛 ( 1 9 9 3 . 1 . 1 4 )
3 4 . 2 1 世 紀 へ 東 北 の 末 来 像
北 鹿 新 1 Ⅱ 1  ( 1 9 9 3 . 1 . 1 4 )
3 5 地 方 で 恕 像 的 唖 業 を
米 代 新 沸 ( 1 9 9 3 . 1 . 1 4 )
3 6 . 2 1 獣 紀 を に ら む 東 北 の 未 来 像
鹿 質 タ イ ム ス ( 1 9 9 3 . 1 . 1 6 )
























読 光 新 開 ( 1 9 9 5 . 6 2 2 )
河 北 新 十 枝 ( 1 9 9 5 . 6 . 2 2 )
4 7 . 川 添 教 授 ら の 東 北 大 物 可 ・ 究 グ ル ー プ に よ る , 金 屈 内 包 フ ラ ー レ ン 大 、 址 生 産 の 手 法 閉 発
に 関 す る 記 亊
日 本 経 済 新 朋 ( 1 9 9 6 3 . 2 3 )
t " 1 北 新 帳 ( 1 9 9 6 3 2 3 )
H 刊  L 業 新 朋  U 9 9 6 3 , 2 5 )
4 8 . 東 北 大 金 属 材 料 研 究 所 川 添 教 授 ら 、 3 次 元 対 流 現 象 、 ス パ コ ン で 解 明
河 北 新 報  a 9 9 6 . 9 2 7 )
4 9 . 東 北 大 金 屈 材 料 研 究 所 川 添 教 授 ら 、 半 導 体 原 料 結 ■ 体 の 不 良 材 料 発 生 原 因 を 解 明
朝 日 新 開 ( 1 9 9 6 . 1 0 . 3 )
5 0 . 脳 の メ カ ニ ズ ム 解 明 へ
Π ・ 刊 工 業 新 開 ( 1 9 9 7 . Ⅱ . 8 )
5 1
金 研 一 1 股 公 開
口 刊 工 業 新 開 ( 1 9 9 7 、 Ⅱ . 1 8 )
5 2 ブ J ー ポ ン
日 刊
5 3 . マ ル チ メ デ ィ ア ラ ボ 新 年 度 仙 台 に 設 置
河 北 新 報 ( 1 9 9 7 . 2 2 6 )
ナ ノ チ ュ ー ブ の ダ イ オ ー ド 機 育 凱 寉 認
f 業 新 聞 ( 1 9 9 7 . Π 2 7 )
5 4 . 六 力 国 語 パ ン フ 作 成























6 5 . 4 6 ケ 国 か ら 参 加 国 際 シ ン ポ 開 幕 一 東 北 大 主 催 一
河 北 新 報 ( 2 0 0 0 . 8 . 1 9 )
6 6 . 2 1 世 紀 嘩 如 ) 技 術 展 " ゆ め テ ク " 一 未 来 に 続 く 夏 休 み 東 京 ビ ッ グ サ イ ト に て ー
口 木 経 洗 新 開 タ ・ H J  ( 2 0 0 0 7 . 2 9 )
6 7
Π 中 の 懸 け 橋 一 仙 台 地 区 小 国 学 友 会 特 別 屏 劇 剖 一
河 北 新 報 夕 刊 ( 2 0 0 1 3 . B )
6 8 . 球 状 分 子 シ リ コ ン で 可 能 一 超 高 密 度 I C に 道 一
口 木 絲 済 新 朋 ( 2 0 0 1 7 . 2 3 )
6 9
日 立 が 東 北 大 に 高 性 能 大 規 模 ス パ コ ン を 納 入
電 波 新 聞 ( 2 0 0 1 . 4 . 1 4 )
7 0
ス ー パ ー コ ン ビ ュ ー タ ー 「 S R 8 0 0 0 」 稼 働
け 刊 工 業 新 冏 ( 2 0 0 1 . 4 . 1 6 )
7 1 ス ー パ ー コ ン 東 北 大 に 納 入
日 経 産 業 新 闇 ( 2 0 0 1 . 4 . 1 6 )
7 2 . 最 1 高 水 準 の 淡 算 能 力 一 新 ス パ コ ン を 披 僻 一
河 コ け 斤 服 ( 2 0 0 1 . 5 . 1 7 )
7 3 . 新 剛 ス パ コ ン の 導 入 披 露 i U 判 刑 く
日 刊 工 業 新 閉 ( 2 0 田 . 5 . 1 7 )
7 4 . 新 た な 飛 躍 に























8 5 .  M a t e r i a l s  D e s i g n  b y  s i m u l a t i o n
A O A R D N e w s  L e 札 a ' ( ? 0 0 2 )
8 6 .  o r d e r e d A n a y s  o f A l u m i n u m N a n o c l u s t e r s  G r o w n  o n  s i l i c o n
M R S  B U 1 1 e t i n  ( 2 0 0 2 . 5 )  P 3 5 2
J i n 「 a 唱 」 i a ,  J u n 、 z h o n g  、 N a n g ,  x i  L i u ,  Q i ・ K u n  x u e ,  z h i ・ Q i a n g  L i ,  Y o s h i y u k i  K a w a z o e
a n d
8 7 .  M a t e r l a l s  D e s l g n  b y  s l m u l a t i o n
A s i a  s c i e n c e  L e t t e r  3 5  ( 2 0 0 2 . 5 )  P P . 2 3
S . B .  z h a n g
認 . ホ ヤ ゲ ノ ム と シ リ コ ン フ ラ ー レ ン の 関 係 と は ?
こ ね く と , N 0 7  ( 2 0 0 2 . 4 . 1 の
8 9 . ノ ー ベ ル 賞 受 賞 の コ ー ン 教 授 剰 山 一 超 微 小 新 素 材 閉 発 で 東 北 大 と 共 同 研 究 へ
河 北 新 蛾 ( 2 0 侃 フ 2 5 )
9 0 . 東 北 大 が 米 大 と 共 1 司 高 度 第 一 原 丑 賑 十 算 法 開 発 へ
日 刊 工 業 新 闇 ( 2 0 0 2 7 3 の
9 1
ノ ー ベ ノ レ 賞 受 賞 者 ウ ォ ノ レ タ ー ・ コ ー ン 教 授 が 来 松
広 帳 ま つ し ま  9 月 号 ( 2 0 0 2 9 ) P . 4 , N 0 3 3 3
9 2 . シ ミ ュ レ ー シ ョ ン で 予 言 す る 「 末 知 の 物 質 」
科 学 新 聞 ( 2 0 0 2 . 1 2 . B )
9 3
片 平 祭 と ゆ め テ ク
























1 0 4 . 日 経 B P と 沽 革 大 学 , 4 打 に 北 京 で ナ ノ テ ク ・ フ ォ ー ラ ム 開 催 へ
畷 嘩 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー ニ ュ ー ス 盲 己 事 ( 2 0 0 4 3 . 5 ) P P . 1 - 2
1 0 5 . 東 北 大 学 金 打 " オ 料 研 究 所 が 恨 M の S U R ア ワ ー ド を 堂 買
旧 M  N E W S ( 2 0 0 4 3 . 1 7 )  P P . 1 - 2
1 0 6 , 1 北 子 力 学 に よ る 料 ] 行 治 十 算 に 基 ノ づ い た ナ ノ つ W 揣 材 料 ・ 0 汁 捌 発
S O H U . c o m ( 2 0 0 4 3 2 4 ) 中 1 司 イ ン タ ー ネ ッ ト ニ ュ ー ス よ り
1 0 7 . 日 本 恨 M  東 北 大 の 研 究 を 支 援  U N Ⅸ サ ー バ ー 無 償 供 与
H  経 産 業 新 閉 ( 2 0 0 4 . 4 . 5 )
1 0 8 . ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー 用 材 ' 料 設 計 ー シ リ コ ン テ ク ノ ロ ジ ー か ら ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー ヘ シ ミ
ユ レ ー シ ョ ン 計 算 に よ る 新 物 質 設 計
I M R ニ ュ ー ス K I N K E N , 4 4 ( ? 0 0 4 ) S P R I N G  & S U M M E R 、 P . 2
川 添 良 平
1 0 9 . サ イ ヴ ァ ク ス 模 擬 実 験 研 究 を 受 託 ー ナ ノ 新 材 料 の 股 Π 卜 や 評 価
1 、 M 墜 産 業 新 1 剖 ( 2 0 0 4 . フ . 5 )
H O . ナ ノ テ ク を 訓 ・ 算 ・ 解 析 一 N P 0 と 述 携 サ イ ヴ ァ ク ス か 受 託 小 業
U  刊 三 1 ' 業 新 開 ( 2 0 0 4 . フ . 9 )
Π  1 . c o m p u l e r M o d e Ⅱ i n g  o f N e w  M a l e r i a l s
a b o u l T h e A s i a n  c o n s o r r i u m  f o r c o m p u t a t l o n a l M a t e n a l s  s c l e n c e  A C C M S  - 2 ,
N o v o s i b i r s k ,  R u s s i a  ( 2 0 0 4 . フ . 1 4 - 1 6 )
S c i c n c e  i n  s i b c r i a , 3 0  ( 2 0 0 4 . フ ) i n  R u s s i a n  a n d  E n g l i s h



















































































































































































































































































































































































































1 2 2 . 日 本 の 共 同 研 究 チ ー ム 、 ナ ノ ポ ー ラ ス 金 属 ' 謝 本 を 用 い て 安 全 に 占 寸 農 度 ア セ チ レ ン 吸 着 、
さ ら に メ カ ニ ズ ム を 解 析
口 経 ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー  P I U S ( 2 0 価 . フ . 1 4 )
1 2 3 . ア セ チ レ ン を 超 高 密 度 濃 縮 京 大 な ど が 多 孔 材 料 開 発
日 刊 工 業 新 開 ( 2 0 0 5 . フ . 1 4 )
1 2 4 . 日 本 の 共 同 研 究 チ ー ム 、 ナ ノ ポ ー ラ ス 金 属 錯 体 を 用 い て 安 全 に 局 濃 度 ア セ チ レ ン 吸 石 、
さ ら に メ カ ニ ズ ム を 解 析
T e c h 、 o n ! ( 2 0 0 5 . フ . 1 4 )
1 2 5 . 高 爆 発 性 の ア セ チ レ ン ガ ス 選 択 的 に 安 定 、 高 密 度 濃 縮 北 川 ・ 京 大 樹 受 ら の グ ル ー プ
成 功
1 2 6 . ア セ チ レ ン 新 物 質 で 安 全 輪 送 京 大 な ど 開 発 分 子 の 衝 突 防 止
Π 経 産 業 新 閉 ( 2 0 0 5 . 8 2 )
科 学 新 闇 ( 2 0 0 5 7 2 2 )
1 2 7 . 世 界 最 高 性 能 の 科 学 技 術 イ ン フ ラ 京 速 コ ン ピ ュ ー タ 開 発 を 月 1 " し て 一 座 厭 云 一 我 が
国 に お け る 汎 用 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ の 開 発 利 用 戦 略
科 学 新 闇 ( 2 0 0 5 . H . 1 8 )
1 2 8 . 世 界 最 ^ 島 性 能 の 科 学 技 術 イ ン フ ラ 京 速 コ ン ピ ュ ー タ 開 発 を 目 拓 L て 一 座 訊 云 一 我 が
国 に お け る 汎 用 ス ー パ ー コ ン ピ ュ ー タ の 開 発 利 用 戦 略 ( 続 )
科 学 新 閉 ( 2 0 0 5 . Ⅱ 2 5 )
1 2 9 . 奈 米 新 技 術 一 東 元 研 鞍 F E D 顯 示 器
台 湾 経 済 日 報 ( 2 0 晒 . 1 1 . 4 )
























1 4 1 . ダ イ ヤ に 似 た " i 造 の 刃 緜 古 品 一 「 K 4 」 金 属 結 品 を Ⅲ 応 忍 一 東 北 大 が ス パ コ ン " ト 算 生 成 Υ 士 見
通 し も
口 刊  1 . 業 1 折 1 瑚 ( 2 0 0 9 . 2 . B )
日 絲 産 業 新 開 ( 2 0 0 9 2 . 1 2 )
1 4 2
新 構 造 の 炭 索 物 質 一 合 成 の ヒ ン ト 数 学 で f 、 再 一 瑞 廿 克 エ ネ 材 料 心 需 獣 こ 刈 待
1 断 墜 庠 業 新 開 ( 2 0 0 9 3 . 1 2 )
1 4 3
第 3 の 炭 井 新 沽 品 を 計 算 で 証 明 一 本 学 教 授 ら の 研 究 グ ル ー プ ー 合 成 美 ! 験 に 着 手
東 北 大 学 新 朋 ( 2 0 0 9 . 4 . 1 6 )
1 4 4
ナ ノ 学 会 第 7 回 大 会 を 東 大 で 開 催 一 5 村 9 ~ Ⅱ Π 一 最 夕 紗 滞 ナ ノ テ ク 研 究 が 目 内 抑 し
半 導 体 産 業 新 朋 ( 2 0 0 9 . 4 2 2 )
1 4 5
太 1 券 圃 也 ぢ 皆 心 技 術 展 望 探 る 一 仙 台 で セ ミ ナ ー ー
河 北 新 縦 ( 2 0 0 9 7 . B )
1 4 6
グ ラ フ ェ ン 強 稜 計 生 化 一 半 水 楽 化 で " 定 安 定 一 東 北 大 ス パ コ ン 使 い イ 維 認
Π 干 1 打 t . 業 新 1 Ⅱ 1  ( 2 0 仭 9 . 2 9 )
1 4 7
ナ ノ 学 会  5 打 B ~ 1 5 H  第 8 1 田 大 会 ー ト ヨ タ が 牛 甥 畊 a 待 ' 桝 貞 に 登 場 一
半 導 休 産 業 新 1 捌 ( 2 0 1 0 . 4 . 1 4 )
1 4 8 . 磁 件 発 現 貯 J f 核
口 刊  1 1 業 新 開
1 4 9 . ス ー パ ー コ ン ビ ニ ー タ に よ る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ー 磁 性 発 呪 の お 對 " を 解 鵬 一 材 料 明 発
に 応 用 期 行 一
東 北 大 学 新 1 劃 ( 2 0 1 0 . 1 0 . 1 4 )
屯 f に 相 互 作 用 一 東 北 大
( 2 0 1 0 9 . 1 6 )







T V 放 映
ホ ヤ が 世 界 を 変 え る ! ? ー ホ ヤ か ら 最 先 端 科 学 技 術 へ の 発 信 一
ミ ャ ギ テ レ ビ 特 別 番 組 ( 2 0 0 0 . フ . 8 , 3 0 分 )
川 添 良 幸 , 佐 竹 正 延
2
S c i e n c e  &  1 e d m 0 1 0 g y  o f J a p a n  # 4 2
2 0 0 1 . 1 2 3 1 , 」 チ ャ ン ネ ノ レ 放 映
3
ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー ス パ コ ン 連 結
N E 、 V S ほ っ と み や ぎ ( 2 0 0 2 . 1 0 9 ) N H K 放 映
4
水 案 吸 蔵 氷
N E X V S ほ っ と み や ぎ ( 2 0 田 . 3 . 1 9 ) N H K 放 映
「 東 北 大 学 金 属 材 料 研 究 所 」
5
も う 心 配 要 り ま せ ノ ν  I D と パ ス ワ ー ド
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平 成 1 2 午 3 j ]
、 y l h 戈  1 3 イ 1 ミ 3  j ,
十 町 戈 1 3 ザ 9 月
平 成 H 午 3 打
平 成 1 5 年 3 牙
平 成 1 6 午 3 月
平 成 1 7 作 3 児
平 成 1 7 圷 9 1 1
平 成 1 8 午 3 阿
平 成 1 9 午 3 月
平 成 2 0 午 3 j j
平 成 2 1 午 3 村
平 成 2 3 午 3 打
、 r 成 2 3 イ 1 四 1 1
川 介 史 章 、 ( 森 単 市 Ⅱ 切
石 j 卞 貴 文 、 金 f  晒 太 、  1 1 1 下 拓 朗 、 占 1 ・ H  ・ 、 得
陳 典 1 、 ( 川 村 博 昭 )
・ ン 久 保 篤 a Ⅲ 、 ( 本 郷 研 太 )
佐 膝 陣 之 、 新 村 健 三 、 八 木 陽 介
菊 地 良 幸 、 北 村 周 平 、 ( 伊 j 傑 正 筧 ) 、 ( 1 納 帳 繁 喜 )
1 . § 場 , 英 イ 下
B U C 1 如 a s t e r  R y a n  D a v i d
上 原 朋 樹 、 岡 利 昭 、 ω 田 _ Π " 隆 行 )
亨 一
菊 地 英 樹 、 郡 司 遼 佑 、 小 島 秀 信 、 平 林
廣 瀬 大 輔
屶 本 昌 也 、 小 野 寺 拓 人 、 伯 掛 川 理
川 ' ・ い 秀 彦





































X . 獲 得 競 争 的 資 金
平 成 2 年 以 降 に っ い て の み 記 載 す る 。 な お 、 十 年 以 上 前 に 関 し て は 不 明 な も
の が あ り 、 平 成  1 9  作 度 以 降 は  1 0 0  万 円 以 上 の み 記 峨 。
< 平 成 2 年 >
1 . 外 国 人 日 本 語 学 習 者 の た め の 音 声 学 習 支 援 シ ス テ ム の 研 究
文 部 省 科 ・ 研 費 重 点 領 域 『 日 本 語 音 声 』
才 田 い ず み 、 城 戸 健 一 、 川 添 良 幸 、 金 井 浩
資 金 分 類 : 重 点 領 域 研 究
研 究 期 間 : 平 成 2 午
配 分 額 : ¥ 2 , 0 0 0 , 0 0 0
、
2
外 国 人 日 本 語 学 習 者 の 句 切 り の あ り 方 に っ い て
文 部 省 科 研 費 重 点 領 域 『 口 本 語 音 声 』
才 田 い ず み 、 城 戸 健 一 、 川 添 良 幸 、 金 井 浩
< 平 成 3 年 >
1 . 外 国 人 日 本 語 学 習 者 の た め の 音 声 学 習 支 援 シ ス テ ム の 研 究
文 部 省 利 ・ 研 費 重 点 領 域 『 日 本 語 音 声 』
才 田 い ず み 、 城 戸 健 一 、 川 添 良 幸 、 金 井 浩
資 金 分 類 : 重 点 領 域 研 究
研 究 期 間 : 平 成 3 年
配 分 額 :  Y I , 如 0 , 0 0 0
2
外 国 人 日 本 語 学 習 者 の 特 殊 拍 の 発 音
文 部 省 科 研 費 重 点 領 域 『 日 本 語 音 声 』
才 田 い ず み 、 城 戸 健 一 ・ 、 川 添 良 幸 、 金 井 浩
< 平 成 4 午 >
1 . 外 国 人 日 本 語 学 習 者 の た め の 音 声 学 習 支 援 シ ス テ ム の 研 究
自 己 評 価 を 利 用 し た コ ー ス ウ ェ ア 開 発 の 可 ヨ 忌 性 一
文 部 省 科 ・ 研 費 重 点 領 域 『 日 本 語 音 声 』
才 田 い ず み 、 城 戸 健 一 、 川 添 良 幸 、 金 井 浩
資 金 分 類 : 重 点 研 究 重 点 領 域 研 究



































川 添 良 幸 ・ 大 野 か お る
資 金 分 類 : 科 学 研 究 豊 補 助 金 学 件 諭 1 ル 艾 研 究
資 金 提 供 機 僕 上 日 本 学 術 振 興 会
研 究 代 表 者 : 茅 幸 _ . 分 イ 科 ・ 学 研 究 所 所 長
平 成  9 年 >
第 ・ 原 理 分 子 動 力 学 に よ る イ オ ン ダ イ ナ ミ ク ス
S r T i o , 巾 に お け る 陽 、 子 の 拡 散 の シ ミ ュ レ ー シ ヨ ン
文 部 省 科 ・ 孚 研 究 " 補 助 令 屯 点 価 ル 剣 汎 究
凡 司 付 ψ ヌ 1 高 速 イ オ ン の ダ イ ナ ミ ク ス と そ の イ オ ニ ク ス へ の 展 1 胴 」
川 添 良 毛 、 李 志 強
2
2
木 版 刷 チ ベ ッ ト 文 献 の イ メ ー ジ 文 字 当 動 認 識
] 仟 節 文 字 U ] り 出 し 方 に つ い て ー
科 学 研 究 費 補 助 金 玉 点 何 北 鄭 町 究 「 人 文 科 学 辻 コ ン ビ ュ ー タ 」
イ メ ー ジ 処 丑 悌 1 ・ 廸 i 動 . & H 文 研 基 礎 領 域 研 究 Π _ 1 本 研 究 と 廸 池 奏 恬 桜 処 円 U
小 島 正 美 、 川 添 良 平 、 木 村 正 行
< 斗 三 成 ] 3 年 >
1 . 資 金 分 類 : 科 ・ 学 刷 究 費 補 助 金  j 翫 監 研 究 ( S )
刷 ・ 究 代 表 者  h 知 1 _ 1 力 上 教 授
研 究 課 題 : プ ラ ズ マ イ オ ン 照 射 に よ る 新 収 姉 獣 生 進 化 ナ ノ チ ュ ー ブ 創 製 法 の 价 杉 を
配 分 知 :  Y  I , 0 0 0 , 0 0 0
交 村 則 闇 : 平 成  1 3 年 ~ Ψ り 戍  1 6 年
3 オ ブ ジ ェ ク ト 指 向 設 訓 ・ に よ る 木 版 別 チ ベ ッ ト 文 楸 の イ メ ー ジ 又 字 山 動 ' 忍 誠
に 関 寸 る 研 究
文 部 省 科 三 向 俳 究 費 重 点 領 域 人 文 科 ・ 学 と コ ン ピ ュ ー タ
小 島 正 美 、 川 添 良 幸 、 木 村 正 村
< 平 成 Ⅱ 午 >
1 . ハ イ ブ リ ッ ド モ デ ル に よ る ク ラ ス タ ー 堆 砧 1 摸 の 作 成 洲 程 と そ の 1 勿 性 副 ξ 価
文 部 省 科 学 研 究 費 補 助 金 基 盤 研 究 ( C X 2 )
川 添 良 幸 、 水 関 博 志
資 金 分 麺 : 1 慧 監 研 究 ( C )
研 究 刈 Ⅲ 上 平 成  H  4 1 ι ~ 半 成  1 2 午









































研 究 代 表 者 : 茅 幸 二 分 子 科 学 研 究 所 所 長
研 究 課 題 : 新 し い 研 究 ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 竃 子 柘 関 系 の 研 九
配 分 額 : ¥ 2 0 , 0 0 0 , 0 0 0
交 刊 判 川 ヨ : 平 成 1 3 年 ~ 平 成 1 7 午
資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 学 林 絶 怖 戈 研 究
研 究 代 表 者 : 川 1 崎 雅 司
研 究 課 題 : 非 平 衡 透 明 酸 化 物 の パ ラ レ ル 合 成 に よ る 光 ' 電 子 イ 滋 丸 収 賄 " の 局 幼
率 探 索 と デ バ イ ス 実 証
酉 己 分 額 : ¥ 1 0 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 拶 川 5 : 平 成 M 年 度
資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 袖 助 金 基 盤 研 究 ( S )
研 究 代 表 者 : 畠 山 力 三
研 究 課 題 : プ ラ ズ マ イ オ ン 照 射 に よ る 新 機 能 性 進 化 ナ ノ チ ュ ー ブ 創 製 法 の 開 発
配 分 額 : ¥ 1 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 問 : 平 成 1 3 午 ~ 平 成 1 6 年
資 金 分 類 : 受 託 研 究 費
資 金 提 供 機 関 : 株 式 会 社 日 立 製 作 所 基 礎 研 究 所
ン と 物 性 評 価 に 関 す る 研
靭 究 課 題 : ナ ノ ス ケ ー ノ レ 構 造 の 計 算 機 シ ミ ュ レ ー シ ヨ
ク 、 " '
配 分 額 : ¥ フ , 3 7 0 , 0 0 0
交 付 期 問 : 平 成  N 午 6 月 ~ 平 成  1 5 年 3 打
資 金 分 類 : 受 託 研 究 費
資 金 提 供 機 関 : セ イ コ ー エ プ ソ ン 株 式 会 社 研 究 開 発 本 部 粘 機 材 ' 料 開 発 部
研 究 課 題 : S 爺 告 晶 お よ び 不 純 物 注 入 さ れ た S i 結 品 の 電 子 状 愈 に 開 寸 る 実 険 と
シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 総 合 的 研 究
配 分 額 : ¥ 3 , 9 7 フ , 0 0 0
交 付 期 問 : 平 成  1 4 午 4 月 ~ 平 成  1 5 年 3 月
資 金 分 類 : 受 託 研 究 費
資 金 提 供 機 関 : 斬 日 本 製 鍬 株 式 会 社 環 境 ・ プ ロ セ ス 研 究 開 発 セ ン タ ー
研 究 課 題 : ナ ノ テ ク ノ ロ ジ ー に お け る 電 磁 場 と 分 子 動 力 学 と の 連 成 解 析 技 術 の
研 究
配 分 額 : ¥ 3 , 6 8 2 , 0 0 0
交 付 期 間 : 平 成  1 4 年 7 同 ~ 平 成  1 5 年 3 月
資 金 分 類 : 委 託 経 理 金
資 金 提 供 機 関 : 株 式 会 社 日 本 テ ク ノ ス 代 表 取 締 役 相 田 能 三















































資 金 分 類 : 科 ・ 学 研 究 " 補 助 令 基 盤 研 究 ( C ) ②
研 究 代 表 者 : ス ノ レ イ タ ー ・ マ ー セ ノ レ
研 究 課 題 : 米 発 見 の シ リ コ ン ナ ノ ワ イ ヤ ー の 仙 造 f 測 と 物 性 評 価
配 分 額 :  Y  I , 8 0 0 , 0 0 0
交 付 1 馴 拐 : 平 成  1 5 年 度 ~ ' r 成  1 6  午 度
3
資 金 分 類 : 科 ・ 学 研 究 安 補 助 企 学 林 論 1 怖 戈 研 究 ( 2 )
研 究 代 表 者 : 川 崎 雅 司
研 究 , 課 題 : 非 平 衡 透 明 酸 化 物 の パ ラ レ ル 合 成 に よ る 光 ・ 枢 子 ・ 磁 気 機 能 の 局 効
率 探 索 と デ バ イ ス 実 証
配 分 額 : ¥ 1 3 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 川 1 間 : 平 成 H 午 度 ~ 平 成 1 8 午 度
4
資 金 分 類 : 科 学 研 究 1 躰 甫 助 釡 基 輪 研 究 ( S )
研 究 代 表 者 : " , 山 力 三
研 ヲ 嵜 則 遉 : プ ラ ズ マ イ オ ン 照 射 に よ る 新 機 能 性 進 化 ナ ノ チ ュ ー ブ 創 製 法 の 朋 発
配 分 額 : ¥ 1 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 朔 闇 : 〒 成 1 3 午 度 ~ 平 成  1 7 午 度
5
資 金 分 類 : 科 学 研 究 豊 補 助 金 学 術 創 成 研 究
研 究 代 表 者 : 茅 幸 三
馴 究 課 題 : 新 し い ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 屯 子 1 田 判 系 の 研 究 ・ 物 理 字 と 化 字 の 真 の
融 合 を 目 指 し て
配 分 額 : ¥ 6 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 問 バ 円 戊 1 3 年 度 ~ 平 成 1 6 年 度
6
資 金 分 類 : 科 学 技 術 振 興 調 整 贄
研 究 代 表 者 一 川 川 八 郎
研 究 課 題 : テ ラ ヘ ル ツ 波 応 用 の た め の 新 糸 吉 品 材 料 の 開 発
配 分 額 : ¥ 1 5 , 2 4 6 , 0 0 0
交 イ 、 ナ 期 問 : 平 成  1 5 年 座 ~ 平 成  1 7 午 度
7
資 金 づ ) 1 須 : 産 冉 t 述 1 北 < 今 ; 羽 干 リ 三 賀 '
資 金 1 樹 典 機 関 : ト ヨ タ 臼 動 車 株 式 会 社
研 究 課 題 : ク ラ ス タ ー の 物 性 に 関 す る 第 一 加 J 里 計 算
研 究 安 :  Y 8 , 0 1 2 , 0 0 0
8
資 金 分 類 : 産 学 述 携 等 研 究 費
資 金 提 供 機 関 : 株 式 会 社 U 立 製 作 所 基 礎 研 究 所
研 究 課 題 : ナ ノ ス ケ ー ノ レ 織 造 の ; 1 ・ 算 機 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン と 物 性 評 価 に 関 す る 研
究





































資 金 提 供 機 関 . 日 本 学 術 振 興 会
研 究 代 表 者 : 茅 幸 二 分 子 科 学 研 究 所 所 長
研 究 課 題 : 新 し い 研 究 ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 電 子 相 関 系 の 研 究
配 分 額 : ¥ 2 0 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 闇 : 平 成 1 3 年 ~ 平 成 1 7 年
3
資 金 分 類 : 科 ・ 学 研 究 費 補 助 金 基 盤 研 究 ( S )
研 究 代 表 者 : 畠 山 力 三 教 授
研 究 課 題 : プ ラ ズ マ イ オ ン 照 身 N こ よ る 新 機 能 性 進 化 ナ ノ チ ュ ー ブ 創 製 法 の 開 発
配 分 額 : ¥ 1 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 間 : 平 成  1 3 午 ~ 平 成  1 6 午
4
資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 基 盤 研 究 ( C ) ②
研 究 代 表 者 : ス ノ レ イ タ ー ・ マ ' ー セ ノ レ
研 究 課 題 : 未 発 見 の シ リ コ ン ナ ノ ワ イ ヤ ー の 構 造 予 測 と 4 勿 性 a 平 価
配 分 額 : ¥ 1 , 8 0 0 , 0 0 0
交 付 期 問 : 平 成 1 5 年 度 ~ 平 成 1 6 年 度
5
資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 学 術 創 成 研 究 ②
研 究 代 表 者 : 川 崎 雅 司
研 究 課 題 : 非 平 衡 透 明 酉 剣 ヒ 物 の パ ラ レ ル 合 成 に よ る 光 ・ 電 子 ' 磁 気 機 能 の 局 効
率 探 索 と デ バ イ ス 実 i 正
配 分 額 : ¥ 1 3 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 間 : 平 成 M 年 度 ~ 平 成 1 8 年 度
6
資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 基 盤 研 究 ( B ) ②
研 究 代 表 者 : 川 添 良 幸
研 究 課 題 : マ イ ク ロ 引 き 下 げ 法 に よ る 新 規 フ ォ ト ニ ッ ク 結 晶 の 政 ヨ 十 と そ の 嵒 嘱 夜
成 長
配 分 額 : ¥ 6 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 間 : 平 成 巧 年 度 ~ 平 成 1 7 年 度
7
資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 基 盤 研 究 ( S )
研 究 代 表 者 : 畠 山 力 三
研 究 課 題 : プ ラ ズ マ イ オ ン 照 射 に よ る 新 機 能 性 進 化 ナ ノ チ ュ ー ブ 創 製 法 の 開 発
配 分 額 : ¥ 1 , 0 0 0 , 0 0 0
交 付 期 間 : 平 成 W 午 度 ~ 平 成 1 7 年 度
8
資 金 分 類 : 利 ・ 学 研 究 費 補 助 金 学 術 創 成 研 究
研 究 代 表 者 : 茅 幸 二 分 子 利 ・ 学 研 究 所 所 長
研 究 課 題 : 新 し い ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 竃 子 相 関 系 の 研 究 ・ 物 理 字 と 化 芋 の 真 の






































研 究 課 題 : ク ラ ス タ ー の 物 性 に 関 す る 第 ・ ' 原 理 計 算 ( 1 7 午 度 計 )
研 究 " :  Y 5 , 7 9 8 , 1 8 0
交 付 W Ⅲ 小 平 成 1 7 年 ~ 平 成 1 9 年
5
資 企 づ " 涙 : 委 託 1 県 理 金
資 金 提 供 機 関 : 口 立 マ ク セ ル 株 式 会 社
研 究 課 題 : ル 剣 斗 電 池 用 ナ ノ 材 料 」 に 関 す る 研 g E 助 成
刷 究 " : ¥ 1 , 5 0 0 , 0 0 0
6
資 金 分 類 : 委 託 経 理 金
資 金 提 供 機 関 : 株 式 会 社 n 立 製 作 所
餌 究 , 課 題 : 第 一 j 京 理 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 名 の ス ケ ー ル 材 料 閉 発
研 究 費 :  Y } , 0 5 0 , 0 0 0
資 金 分 類 : 委 任 経 即 余
資 金 捉 供 機 関 : 株 式 会 社 日 立 製 作 所 基 礎 研 究 所
研 究 課 題 : 第 ・ - j 京 埋 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン に よ る 名 の ス ケ ー ル 材 1 刈 村 発
研 究 費 :  Y I , 0 5 0 , 0 0 0
平 成  1 8  午 度 > 鯏 様 売 分 は 除 く )
資 金 分 芽 i : 利 ・ 学 研 究 賀 ヰ f 舶 力 金 基 俳 B
研 究 代 表 者 : 川 添 良 ゛
研 究 課 題 : 高 濃 度 水 素 ガ ス 吸 蔵 ナ ノ ポ ー ラ ス 材 ' 料 の 理 論 設 計
配 分 額 : ¥ 1 5 , 1 0 0 , 0 0 0
交 付 期 閼 : 、 1 Z 成  1 8 午 度 ~ 平 成 2 0 年 度
2
資 金 分 類 : 受 託 研 究 喪
資 金 提 供 機 関 : 大 学 共 同 羽 川 彬 曼 関 法 人 怜 偲 ・ シ ス テ ム 研 究 機 構
研 究 代 表 者 : 川 添 良 幸
1 肝 究 i 果 題 : ア ジ ア 1 弓 ' 1 斗 設 訓 ・ シ ミ ュ レ ー シ ョ ン  V O  ( v i r t u a ]  o t g a n i z a t i 0 1 ゛
研 究 讐 : ¥ 3 , 7 0 0 , 0 0 0
3
資 釡 分 類 ; 産 学 述 携 等 研 究 賀
資 金 捉 伊 彬 矧 判 : 株 式 会 朴 旧 立 製 作 所 基 礎 研 究 所
研 ザ 訟 果 題 : 材 料 実 験 第 一 ・ 原 肌 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン プ ロ グ ラ ム の 研 究
研 究 " : ¥ 8 , 7 釘 , 0 0 0
1
資 企 分 類 : 委 任 絲 理 令
資 金 提 供 機 関 : 1 ] 立 マ ク セ ル 株 式 会 社
研 究 課 題 : 「 燃 料 1 轡 也 用 ナ ノ 材 料 」 に 開 す る 研 ' 究 助 成








































研 究 賓 勺 ¥ 認 , 9 9 8 , 0 0 0
交 付 抑 川 ヨ : 平 成  1 9 年 ~ 平 成 2 1 年
3
資 金 分 類 : 受 託 研 究 費
資 金 提 供 機 関 ■ 鑑 済 産 業 省
研 究 課 題 : 希 少 金 屈 代 啓 材 料 開 発 プ ロ ジ ェ ク ト
量 低 減 技 術 開 発
研 究 費 : ¥ ] 0 0 , 0 0 0 , 0 0 0 ( 概 算 総 額 )
交 付 期 間 : 平 成 1 9 年 ~ 平 成 2 1 年
4
資 金 分 類 : 共 同 研 究 費
資 金 提 供 機 関 : 協 和 発 酵 ケ ミ カ ル 株 式 会 社
研 究 課 題 : 高 性 能 誘 竃 性 高 分 子 叩 2 一 π 混 成 シ リ コ ン ポ リ マ ー の 開 発 と 応 用 、 お
よ び 機 能 性 色 素 の 分 子 軌 道 計 算
研 究 費 : ¥ 2 , 0 0 0 , 0 0 0
5
資 金 分 類 : 委 任 経 理 金
資 金 提 供 機 関 : 日 立 マ ク セ ル 株 式 会 社
研 究 課 題 : 氏 然 料 電 池 用 ナ ノ 材 料 」 に 関 す る 研 究 助 成
研 究 費 : ¥ 9 0 0 , 0 0 0
6
資 金 分 類 : 委 任 経 理 金
資 金 提 供 機 僕 上 株 式 会 社 日 本 遺 伝 子 研 究 所
研 究 課 題 : 「 メ タ ロ セ ン 基 分 子 エ レ ク ト ロ ニ ク ス テ バ イ ス の 第 一 原 理 設 副 、 」 に
関 す る 研 究 助 成
研 究 豊 : ¥ 4 , 9 0 5 , 9 7 0
透 明 電 極 向 け イ ン ジ ウ ム 使 用
7
資 金 分 類 : 委 任 経 理 金
資 金 提 供 機 関 : 株 式 会 社 積 水 イ ン テ グ レ ー テ ッ ド リ サ ー チ
研 究 課 題 : 「 高 分 子 分 子 設 計 」 に 関 す る 研 究 助 成
研 究 * t  : ¥ 1 , 5 0 0 , 0 0 0
1 0 0  ガ 円 以 上 の 獲 得 研 究 経 費 に っ い て の み 記 載 。 そ の 年 度 の 継 紕
以 下 で は 、
分 は 除 く 。
< 平 成 ] 9 年 度 >
} , 資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 萌 芽 研 究
研 究 代 表 者 :  B 0 1 0 . 1 U d o " ,  R .  V .
研 究 課 題 : ナ ノ ポ ー ラ ス を 制 御 し た ガ ス 吸 蔵 材 料 の 設 計
配 分 額 : ¥ 3 , 3 0 0 , 0 0 0




































































































































































































































































































































































































































































































































































資金提イ1し心捌到: Roborto BOSC11 GmbH
代表者:川添良■




資金提世'樹捌: Roborto BOSCH GmbH
代表名:川添良■






分 担 者 : 川 添 良 幸
研 究 課 題 清 + 算 科 学 的 手 法 に 基 づ く 水 素 貯 蔵 材 料 の 特 性 評 価 と メ カ ニ ズ ム 解 明
に 関 す る 研 究 ( 名 称 変 更 )
配 分 額 . ¥ 脚 , 0 0 0 , 0 0 0  ( 増 額 )
交 付 期 問 : 平 成 1 9 午 度 ~ 平 成 2 3 年 度
< 平 成 2 3 午 度 >
] . 資 金 分 類 : 科 学 研 究 費 補 助 金 基 盤 研 究 A
研 究 代 表 者 : 川 添 良 幸
研 究 課 題 : 高 密 度 水 素 吸 蔵 金 属 有 機 材 料 の 超 局 速 局 信 頼 取 計
配 分 額 :  Y 1 5 , 2 8 0 , 0 0 0
交 付 期 間 : 平 成 2 3 年 度 ~ 平 成 2 6 年 度
2 . 資 金 分 類 : 共 同 研 究 費
資 金 提 供 機 関 :  R o b e r t o  B O S C H  G m b H
代 表 者 : 川 添 良 幸
研 究 課 題 :  o n  丸 h マ ' n i h ' O  M o d e l i n g  o f  M 8 g n e t i c  M a t e r i a ] S
配 分 額 : ¥ 5 , 4 2 3 , 0 0 0
交 付 期 問 : 平 成 2 3 作 度
< そ の 他 >
等
資 金 分 類 : 概 算 要 求 に 主 と し て 取 り 組 み 獲 得
恬 報 処 理 教 育 セ ン タ ー 佃 召 和 5 6 年 ) 建 築 費 、 午 客 則 打 7 千 万 円 の レ ン タ ノ レ 贄
資 金 分 類 : 隠 C 社 寄 附
情 報 処 理 教 育 セ ン タ ー へ の 計 算 機 シ ス テ ム 寄 附 等
佃 召 和 6 1 年 ) 総 額 約 1 億 円
資 金 分 類 : 東 北 大 学 一 I B M パ ー ト ナ ー シ ッ プ プ ロ グ ラ ム
「 材 料 設 剤 ・ シ ス テ ム 開 発 と 材 料 デ ー タ ベ ー ス 構 築 」
( 平 成 2 年 ~ 6 年 ) 総 額 約 1 億 円
資 金 分 類 : 寄 附 研 究 部 門 設 置 に 主 と し て 取 り 組 み 獲 1 守
東 北 大 学 金 属 材 笄 斗 研 究 所 材 料 設 計 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ( 日 立 ) 寄 附 研 究 部 門 、 ( 平
成  4 年 ~ 7 年 ) 総 額  9 0 , 0 0 0 , 0 0 0 円
I B M  s h a r e d  u n i v e r s i t y  R e s o a r c h  A w a r d
「 東 北 大 学 に お け る N . " 0 - b i o  p r o j e o t 」
( 平 成 6 年 ) 総 額 約 1 億 円
直 接 の 担 当 と し て 取 り 組 み 、 獲 得 し た 予 算 、 詳 細 が 不 明 な 項 艮
2
3
4
5
6 資金分類:CREST
「合金クラスター集合体の極限構造イ威場制御」
(平成8年~12年)代表:隅山兼治(総額8億2千万円)
資金分類:寄附研究部門設置に主として取り組み獲得
東北大学金属材料研究所材'料設計バーチャルラボラトリー(1馴乢お力寄附研
究部門(平成 8年~10年)総額 60,000,000円
資金分類:概算要求に主として取り組み獲得
金属材料研究所計算材料・学センター(平成5年度)建築安、約40億円で買取
(平成12年度から側絲売)午額約7億円のレンタル費と運用経費
7
8
722

